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Kurzfassung
Binäre Tropfenkollisionen werden als ein Elementarprozess in Sprays betrachtet.
Sie beeinflussen die resultierende Tropfengrößenverteilung maßgeblich. Um eine
verbesserte Vorhersage des Ausgangs von Tropfenkollisionen zu ermöglichen, ist ein
Verständnis des Einflusses der Flüssigkeitsrheologie auf die Kollisionsdynamik wie
auch auf die Strömung im Inneren der kollidierenden Tropfen erforderlich. Daher
werden Direkte Numerische Simulationen (DNS) mit dem Inhouse-Code Free Sur-
face 3D (FS3D) durchgeführt, einer erweiterten Volume-of-Fluid (VOF) Methode.
Kollisionen von nicht-isoviskosen, scherverdünnenden und viskoelastischen Tropfen
werden untersucht.
Ein zentrales Ziel der Forschung ist die Herleitung von mechanistischen Model-
len für den Ausgang von Kollisionen, die für skalenreduzierte numerische Berech-
nungen wie Euler-Euler- oder Euler-Lagrange-Simulationen verwendet werden kön-
nen. Die getrennte Betrachtung von Lamellengeometrie und Lamellendickenevoluti-
on erlaubt die Vorhersage der Kollisionsdynamik zentraler Kollisionen viskoser Trop-
fen im sprayrelevanten Bereich moderater Reynolds- und Weberzahlen.
Bei Tropfenkollisionen entstehen extrem dünne Flüssigkeitslamellen, vor allem im
Fall einer hohen Aufprallgeschwindigkeit. Diese müssen im numerischen Lösungs-
verfahren in physikalisch sinnvoller Weise berücksichtigt werden. Dazu wird ein
Stabilisierungs-Algorithmus entwickelt, der die Lamelle vor dem auflösungsbeding-
ten Zerfall bewahrt, ohne die Bewegungen und die Deformationen der Fluidlamelle
einzuschränken.
Verschiedene Trocknungshistorien führen bei Gemischtropfen zu einer unter-
schiedlichen Zusammensetzung. Die Kollision von Tropfen mit ungleicher Viskosi-
tät erfordert eine Erweiterung des VOF-Verfahrens durch Lösen einer zusätzlichen
Transportgleichung, um die Verteilung des Polymermassenanteils innerhalb des Stoß-
komplexes zu erhalten. Um die in den Experimenten beobachtete Koaleszenzverzö-
gerung zu erfassen, wird die Topologieänderung numerisch verzögert. Die Ergebnisse
geben einen Einblick in Eindring- und Verkapselungsprozesse.
DNS von Kollisionen scherverdünnender Tropfen zeigen, dass nahezu die gesamte
viskose Dissipation während der Anfangsphase der Kollision auftritt. Daher kann eine
effektive konstante Viskosität gefunden werden, die sowohl in zentralen als auch in
dezentralen Kollisionen zu derselben Kollisionsdynamik führt.
Um viskoelastische Zweiphasenströmungen zu simulieren, wurde die VOF-
Methode für Oldroyd-B Fluide erweitert. Die Ergebnisse zeigen, dass die Dehnung
der Polymermoleküle im Ligament dem Zerfall der Tropfen bei einer dezentralen
Kollision entgegen wirkt.
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1 Einleitung
Die vorliegende Arbeit ist im Rahmen des Schwerpunktprogramms (SPP) 1423
“Prozess-Spray” der Deutschen Forschungsgesellschaft (DFG) entstanden. Gegen-
stand der Forschung ist die Herstellung partikulärer Produkte mittels Sprühverfah-
ren. Insbesondere soll die Vorhersage der Eigenschaften des Endprodukts verbessert
werden.
Um dieses Ziel zu erreichen, müssen Schließungsgesetze entwickelt werden, die
den Ausgang von Tropfenkollisionen beschreiben. Diese Schließungsgesetze können
dann in Simulationen mit reduziertem Detailgrad für die Betrachtung des Gesamt-
prozesses genutzt werden. Außerdem soll ein grundlegendes Verständnis des Ele-
mentarprozesses der Tropfenkollision erlangt werden. Daher werden binäre Tropfen-
kollisionen mittels Direkter Numerischer Simulationen untersucht. Mit dem Einsatz
komplexer Fluide für die Herstellung von Partikeln kommt das Fließverhalten in den
Fokus. Daher werden insbesondere die Kollisionen viskoser und nichtnewtonscher
Tropfen untersucht.
Um den hier untersuchten Elementarprozess der binären Kollision fluider Partikel
einordnen zu können, wird im Folgenden das Spray als Werkzeug zur Herstellung
partikulärer Produkte erläutert. Anschließend werden die gängigen Kennzahlen, mit
denen Tropfenkollisionen beschrieben werden, eingeführt. Am Ende des Kapitels
wird eine Übersicht über die numerischen Untersuchungen von Tropfenkollisionen
vorgestellt.
1.1 Elementarprozesse im Spray
Ein Spray kann als integrierter Prozess vom Ausgangsfluid zum fertigen Produkt
aufgefasst werden. Die durchlaufenen Phasen sind in Abbildung 1.1 dargestellt. Sie
können eingeteilt werden in Zerstäubung (Primärzerfall), weiterer Zerfall der ent-
standenen Ligamente (Sekundärzerfall), Tropfenflug im Bereich des dichten Sprays
mit Tropfenkollisionen im Spray und schließlich Tropfenflug im verdünnten Spray.
Hier erfolgt schließlich der Übergang zum Feststoff mittels Trocknung, Polymerisati-
on oder Erstarrung.
Primärzerstäubung
Bei der Primärzerstäubung wird eine zusammenhängende Flüssigkeit in klei-
ne Tropfen aufgeteilt. Beim Sprühprozess müssen interne und externe Kräfte die
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Sekundärzerfall
dichtes Spray
verdünntes Spray
Abb. 1.1.: Unterteilung eines Sprays in Zonen.
Oberflächenspannungskraft überwinden. Die Flüssigkeitsviskosität hat eine stabili-
sierende Wirkung; aerodynamische Kräfte unterstützen den Zerfall. Die durch den
Primärzerfall entstehenden Tropfen sind oft instabil, sodass sich die resultierende
Tropfengrößenverteilung erst im weiteren Verlauf während des Sekundärzerfalls ein-
stellt[58].
Der Primärzerfall eines Flüssigstrahls lässt sich nach Reitz[100] in vier Regime
einteilen. Beim Zerfall aufgrund der Plateau-Rayleigh-Instabilität übersteigen die
resultierenden Tropfendurchmesser den Strahldurchmesser. Die Zerfallslänge des
Strahls beträgt mehrere Strahldurchmesser. Beim ersten windinduzierten Zerfalls-
regime wird der Zerfallsprozess durch eine statische Druckverteilung entlang des
Strahls unterstützt. Die Tropfengröße entspricht etwa dem Strahldurchmesser, die
Zerfallslänge beträgt mehrere Strahldurchmesser. Beim zweiten windinduzierten
Zerfallsregime führt eine höhere Relativgeschwindigkeit zwischen Flüssigkeit und
Umgebungsgas zu Oberflächenwellen. Diese Wellen verstärken sich, sodass es zum
Zerfall kommt. Der durchschnittliche Tropfendurchmesser ist kleiner als der Strahl-
durchmesser. Das vierte Zerfallsregime ist die Zerstäubung, bei der die Flüssigkeit
direkt am Düsenaustritt in Tropfen mit Durchmessern deutlich unterhalb des Stahl-
durchmessers zerfällt. Numerische Simulationen der Primärzerstäubung finden sich
beispielsweise bei Herrmann et al.[48,49,97], Weigand et al.[111,112,136] und Zaleski et
al.[37,121,134].
Beim Zerfall eines Flüssigkeitsfilms lassen sich ebenfalls unterschiedliche Regime
identifizieren[34]. Das Rand-Regime zeichnet sich dadurch aus, dass ein dicker Rand
an der Seite des Films aufgrund der Oberflächenspannung entsteht, sich vom Film
ablöst und dann wie ein Strahl zerfällt. Im Regime "Perforierter Film" bilden sich
Löcher im Film, die sich schnell vergrößern. Die dabei entstehenden Flüssigkeitsli-
gamente zerfallen zu Tropfen. Im Wellen-Regime zerfällt der Film abhängig von der
Wellenlänge, ohne dass vorher Löcher entstehen.
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Sekundärzerteilung
Der Zerfall von Tropfen und Ligamenten, die bei der Primärzerteilung entstehen,
wird Sekundärzerteilung genannt. Ein fallender Tropfen zerfällt, sobald der exter-
ne aerodynamische Druck nicht durch den Innendruck aufgrund von Grenzflächen-
spannung kompensiert werden kann. In diesem Fall führt eine weitere Verformung
zu einem geringeren Innendruck und der Tropfen zerfällt in kleinere Tropfen[40].
Abhängig vom Strömungsregime ergeben sich verschiedene Zerfallsmechanismen.
Beispielhaft sei hier nur der “Bag Breakup” genannt, der bei hoher Geschwindig-
keitsdifferenz zur Außenströmung entsteht. Bis zu einer kritischen Geschwindigkeit
plattet sich der Tropfen ab. Oberhalb der kritischen Geschwindigkeit bildet sich ein
torusförmiger Rand mit einer Flüssigkeitslamelle im Inneren, die sich wie eine Tasche
aufwölbt, bis zuerst die Tasche und anschließend der Rand in kleine Tropfen zerfal-
len[60]. Die Kollision von Tropfen wird ebenfalls der Sekundärzerteilung zugerechnet
und beeinflusst die Partikelgrößenverteilung maßgeblich. Für Kraftstoffsprays ge-
ben MacInnes und Bracco (1991)[63] eine Anzahl von 108 Kollisionen 1/(s cm3)
an. Tropfenkollisionen treten im Bereich des dichten Sprays auf, wenn Tropfen mit
unterschiedlicher Geschwindigkeit die Zerfallszone verlassen. Zusätzlich führen un-
terschiedliche Tropfengrößen zu unterschiedlichen Fallgeschwindigkeiten (größere
Tropfen haben eine höhere Fallgeschwindigkeit), sodass die Tropfen kollidieren. Des
Weiteren ereignen sich Kollisionen nahe der Wand, da die Tropfen dort abgebremst
und abgelenkt werden, sowie in Zirkulationszonen eines Sprays. Die Interaktion von
zwei oder mehreren Sprays, beispielsweise in Raketenbrennkammern, führt ebenfalls
zu Kollisionen.
Feststoffbildung
Der letzte Prozessschritt bei der Herstellung partikulärer Produkte mittels Sprüh-
verfahren ist das Überführen der Tropfen in Feststoff. Mögliche Partikelformen sind
in Abbildung 1.2 dargestellt. Das Überführen der Tropfen in Feststoff kann mittels
Trocknung, Erstarren und Reaktion sowie Kombinationen dieser Prozesse gesche-
hen.
• Trocknung
Die Trocknung ist ein gekoppelter Prozess von Wärme- und Stoffübertra-
gung, bei der Verdampfungswärme durch die Tropfenoberfläche übertragen
wird und gleichzeitig Dampf zurück in den Gasstrom getragen wird. Die Ver-
dampfung hat eine große Bedeutung beim Einsatz von Brennstoff. Dabei ist
die Oberflächenvergrößerung und die damit effiziente Verdampfung der Trop-
fen der Grund für den Einsatz eines Sprays[58]. Im Kontext der Partikelpro-
duktion ist die Flüssigkeit Träger von gelöstem oder suspendiertem Feststoff.
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Abb. 1.2.: Mögliche Partikelfomulierungen nach der Feststoffbildung, entnommen
aus[35].
Der Trocknungsprozess wird nach Masters (1991)[65] in vier Phasen einge-
teilt. Zuerst erfolgt die Zerstäubung mittels Düse oder Rotationszerstäuber.
Die zweite Phase ist der Spray-Luft Kontakt. Hier gibt es die Möglichkeiten,
dass sich beide Phasen entweder in eine Richtung bewegen (Co-Current) oder
entgegengesetzt (Counter-Current) oder, dass die Flüssigkeit entgegengesetzt
zum Luftstrom versprüht wird und beides über einen Auslass abgesaugt wird
(Mixed). Anschließend erfolgt der eigentliche Trocknungsschritt. Dabei wird die
Verdunstung der Trägerflüssigkeit in zwei Abschnitte eingeteilt. Zuerst erfolgt
die Verdunstung direkt an der Tropfenoberfläche bis Krustenbildung einsetzt
und anschließend wird die eingeschlossene Flüssigkeit verdunstet[44]. Die Par-
tikelmorphologien umfassen Partikel mit einer porösen oder geplatzten Schale,
geschrumpfte Partikel sowie Vollpartikel[116]. Trocknungsmodelle unterschei-
den beide Verdunstungsabschnitte und betrachten den Verdunstungsprozess
1D-kugelsymmetrisch[44,45]. Die letzte Prozessphase ist die Produktseparation.
Zur Veranschaulichung der Partikelmorphologien sind in Abb. 1.3 rasterelektro-
nenmikroskopische Aufnahmen sprühgetrockneter Partikel wiedergegeben.
• Chemische Reaktion
Um Polymerpulver zu gewinnen, sind bei der herkömmlichen Produktions-
weise viele Verarbeitungsschritte notwendig. Die Produktionsschritte umfassen
die Polymerisation in einem oder mehreren Reaktoren sowie die anschließen-
de Partikel-Formulierung, beispielsweise mittels Trocknen, Mahlen und Agglo-
meration. Die Kombination dieser verschiedenen Prozesse in einem einzigen
Vorgang wird One-Step-Prozess genannt. Es existieren verschiedene reakti-
ve Sprühtrocknungs- (Reactive Spray Drying, kurz RSD-) Konzepte, wobei
die Temperatur der dispersen Phase, die Zeit der Reaktion und der Wärme-
übergangsmechanismus für die Verdampfung berücksichtigt werden. Zu nen-
nen sind die Normal-, Hoch-, Tief-Temperatur, Absorptions-/Desorptions- oder
Mikrowellen-RSD[98]. Ein Konzept, welches an der TU Bergakademie Freiberg
im Rahmen des DFG-SPP 1423 “Process Spray” erforscht wird, ist das Zer-
stäuben der Ausgangsstoffe mittels 3-Stoff-Düse[119]. Diese Düse hat drei ver-
schiedene Zuführungen (Feeds) für die Starter-Lösung, Monomer-Lösung und
das Zerstäubungsgas. Zuerst werden die Reaktanden innerhalb der Düse vor
dem Düsenaustritt gemischt und anschließend wird das Gemisch mit Hilfe von
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Zerstäubungsgas versprüht. Die optimale Prozesseinstellung garantiert eine er-
folgreiche Tropfenbildung und generiert gleichzeitig vollständig polymerisierte
Teilchen mit einem gewünschten Molekulargewicht.
• Erstarren
Bei der Herstellung von Metallpulver erfolgt die Überführung von flüssig zu
fest mittels Erstarren. Der Erstarrungsprozess kann in sechs Regionen eingeteilt
werden[60]: schnelle Kühlung der flüssigen Phase, Unterkühlung, Nukleation,
Rekaleszenz, Erstarrung und schließlich Kühlung der starren Phase. Die Unter-
kühlung erfolgt, da die Bildung der Feststoffoberfläche Energie benötigt. Wäh-
rend der Kristallbildung heizt sich der Partikel auf (Rekaleszenz) und gibt dabei
die beim Schmelzvorgang zugeführte latente Wärme ab.
Abb. 1.3.: Rasterelektronenmikroskopische Aufnahmen von sprühgetrockneten Par-
tikeln bei steigender Trocknungstemperatur, entnommen aus[59].
1.2 Physikalische Grundlagen der Tropfenkollision
Dimensionslose Kennzahlen
Entscheidend für das Resultat einer Kollision newtonscher Tropfen sind die Weber-
und Reynoldszahlen sowie der Kollisionsparameter X. Die Weberzahl
We =
ρD0U
2
rel
σ
(1.1)
ist definiert als Verhältnis der Trägheitskraft zur Oberflächenkraft mit dem initialen
Tropfendurchmesser D0, der Relativgeschwindigkeit Urel und den Materialparame-
tern Dichte (ρ) und Oberflächenspannung (σ) der Flüssigkeit. Das Verhältnis von
Trägheits- zu Zähigkeitskraft wird mit der Reynodszahl
Re =
ρD0Urel
η
(1.2)
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ausgedrückt, wobei die Flüssigkeitsviskosität η eingeht. Der Kollisionsparameter be-
schreibt den Versatz der Tropfen und ist definiert als
X =
b
D0
, (1.3)
wobei der Bahnabstand b der Tropfenschwerpunkte eingeht. Im Fall ungleich großer
Tropfen wird D0 durch das arithmetische Mittel der Durchmesser ersetzt. Einflüs-
se der umgebenden Luftphase werden in diesen dimensionslosen Kennzahlen nicht
erfasst.
Kollisionsergebnisse
Generell können fünf verschiedene Kollisionstypen unterschieden werden[5,36].
Neben Bouncing (Abprallen) existieren vier Kollisionstypen, bei denen die Tropfen
verschmelzen, siehe Abbildung 1.4.
  
Abb. 1.4.: Schemadarstellung der vier Kollisionsarten mit Verschmelzen. Von links
nach rechts: Reflexive Separation, Koaleszenz, Streifende Separation und
Splashing. Darstellung nach[5], Splashing nach eigener Skizze.
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• Bouncing
Die Tropfen kollidieren, ohne zu verschmelzen, da sich zwischen den Tropfen
eine dünne Luftschicht befindet. Die Dicke dieser Luftschicht konnte experimen-
tell mit einer Interferenzmethode bestimmt werden[64] und befindet sich in der
Größenordnung von 0.01µm. Eine Auflösung dieser Skala in einer Direkten
Numerischen Simulation einer Tropfenkollision würde zu einer sehr großen
Anzahl von Gitterzellen führen, die derzeit auch mit dem Einsatz von High
Performance Computing Techniken nicht handhabbar ist.
• Koaleszenz
Wenn die Luftschicht verdrängt werden kann, verschmelzen die Tropfen. Es
wird vermutet, dass Van-der-Waals-Kräfte das Verschmelzen begünstigen, bevor
die Tropfen in Kontakt kommen[86,135]. Wenn die Trägheitskräfte der kollidie-
renden Tropfen zu klein sind, um den Tropfen nach dem Verschmelzen wieder
zu zerteilen, wird dieses Kollisionsergebnis Koaleszenz genannt.
• Streifende Separation
Die Streifende Kollision entsteht, wenn zwei Tropfen mit großem Versatz kol-
lidieren. Die Trägheit der Tropfen bewirkt, dass große Teile der Tropfen ih-
re ursprüngliche Flugrichtung beibehalten. Die Koaleszenzregion wird dadurch
zu einem Ligament gestreckt und der Kollisionskomplex zerfällt in zwei große
Haupttropfen und eventuell noch in zusätzliche Satellitentropfen.
• Reflexive Separation
Die Reflexive Separation entsteht bei großen Weber- und Reynoldszahlen. Die
Tropfen kollidieren mit wenig Versatz und es bildet sich ein torusförmiger
Stoßkomplex mit einer dünnen Pralllamelle im Inneren. Aufgrund der Ober-
flächenspannung zieht sich der Rand zusammen und es bildet sich eine zigar-
renförmige Stoßkomplexgeometrie. Wenn die kinetische Energie in diesem Sta-
dium ausreicht, wächst die Länge des Stoßkomplexes, bis er schließlich zerfällt.
• Splashing
Wird die Weberzahl bei Reflexiver Separation erhöht, so vergrößert sich auch
der Maximaldurchmesser des Stoßkomplexes. Der Rand des torusförmigen
Stoßkomplexes wird dünner und existiert länger. Schließlich setzt die Plateau-
Rayleigh-Instabilität auf dem Rand ein. Die Pralllamelle im Inneren des Torus
stabilisiert den Rand, sodass die Instabilität, verglichen mit einem Flüssigkeits-
strahl, verzögert eintritt. Bei steigender Weberzahl bilden sich Verdickungen auf
dem Torusrand, die sich schließlich als kleine Tropfen vom Kollisionskomplex
lösen und radial entfernen.
Simulation eines Sprays
Eine numerische Simulation des gesamten Prozesssprays ist aufgrund der variier-
enden Gehalte an disperser Phase mit einem einzigen Mehrphasen-Modellansatz
7
nicht möglich. Die Simulation des dichten Sprays am Düsenaustritt erfolgt in der Re-
gel mit dem Euler-Euler-Ansatz, während für die Simulation des verdünnten Spray-
nebels meistens der Euler-Lagrange-Ansatz verwendet wird.
Beim Euler-Euler-Ansatz wird das Spray als Kontinuum betrachtet. Daher sind
beim Euler-Euler Modell Schließungsterme nötig, welche den Impulsaustausch
zwischen kontinuierlicher Phase und dem Spray beschreiben. Zur Vorhersage von
Partikel- und Partikelgrößenverteilungen werden Populationsbilanzen verwendet,
d.h. die disperse Phase wird durch eine Verteilungsfunktion in Raum, Zeit und den in-
neren Eigenschaften beschrieben[89]. Außerdem beeinflussen interpartikuläre Wech-
selwirkungen und der Zerfall einzelner Tropfen die Größenverteilung und müssen
daher zusätzlich in den Populationsbilanzen berücksichtigt werden.
Beim Euler/Lagrange-Verfahren wird nur die kontinuierliche Phase mit Kontinuums-
Bilanzgleichungen beschrieben, die durch Phasenwechselwirkungsterme erweitert
werden. In der Dispersphase werden die Spraytropfen als einzelne Partikel bzw. Par-
tikelpakete betrachtet und als Punktmassen mit bestimmten Eigenschaften verfolgt.
Zur Lösung der Partikel-Bewegungsgleichungen müssen die lokal auf die Partikel wir-
kenden Kräfte bestimmt werden. Die Bahnen repräsentativer Partikel bzw. Partikel-
paketen bestimmen die Größe der Wechselwirkungsterme mit der kontinuierlichen
Phase. Neben dem Gesamtphasenanteil ist auch die Partikelgrößenverteilung für die
Lösung entscheidend[89].
Insgesamt hängt die Güte der resultierenden Simulationsergebnisse maßgeblich
von den verwendeten Korrelationen zur Beschreibung dieser Elementarprozesse
ab[3,24,89]. Ein für die Spraymodellierung wesentlicher Elementarprozess sind binäre
Tropfenstöße im Spray, in denen die Spraypartikel Masse und Impuls austauschen
und die letztliche Partikelgrößenverteilung des Produktes eingestellt wird. Um Korre-
lationen für den Ausgang binärer Kollisionen zu erhalten, können experimentelle Un-
tersuchungen von Kollision durchgeführt werden. Die Ergebnisse werden anschlie-
ßend systematisch analysiert. Dazu wird ein Kollisionsdiagramm genutzt, welches
die Grenzkurven zwischen den einzelnen Kollisionsergebnissen in Abhängigkeit von
Versatz und Weberzahl darstellt. Eine qualitative Darstellung wird in Abbildung 1.5
gezeigt.
Ein Kollisionsdiagramm ist für ein Stoffsystem und ein Durchmesserverhältnis gül-
tig. Tatsächlich liegt bei Tropfenkollisionen ein höherdimensionaler Parameterraum
vor, wobei neben der Weberzahl und dem dimensionslosen Tropfenversatz zusätzlich
das Durchmesserverhältnis, die Materialeigenschaften der kollidierenden Tropfen so-
wie die Parameter der umgebenden Gasphase eingehen. Weitere Einflussfaktoren
sind elektrische Ladungen der Tropfen sowie grenzflächenaktive Substanzen[53,83].
Die Relevanz des Viskositätseinflusses auf die Kollisionsdynamik ist bekannt[27],
kann jedoch selbst bei rein viskosen Fluiden mit einem Kollisionsdiagramm nicht be-
schrieben werden. Eine Variation des Umgebungsdrucks führt zu einer Verschiebung
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Abb. 1.5.: Schemadarstellung eines Kollisionsdiagramms. Kollisionstypen, die mit ei-
ner Direkten Numerischen Simulation prädiktiv erfasst werden können,
sind grau unterlegt. Darstellung angelehnt an[5].
der Grenzkurven im Kollisionsdiagramm und kann beispielsweise zum Verschwin-
den des linken Koaleszenzregimes in Abbildung 1.5 führen[96]. In Anwendungen
insbesondere zur Partikelherstellung treten Fluide mit nichtnewtonschen Fließei-
genschaften auf, sodass hier die Rheologie der Flüssigphase berücksichtigt werden
muss. In Sprühprozessen finden Kollisionen von Gemischtropfen mit unterschied-
lichen Trocknungshistorien und folglich mit unterschiedlichem Gehalt an gelöstem
Stoff statt, daher sind Kollisionen von Tropfen mit unterschiedlichen Flüssigkeitsei-
genschaften zu berücksichtigen. Um zu einer verbesserten Schließung der gemittel-
ten Modellgleichungen und somit zu einer verbesserten simulativen Beschreibung
des gesamten Sprühprozesses zu kommen, sind zusätzlich Informationen über die
Geschwindigkeitsvektoren der resultierenden Tropfen nach der Kollision nötig[95].
Eine realitätsnahe Beschreibung von Tropfenpopulationen und ihrer Dynamik
muss auf tiefgehendem Verständnis binärer Tropfenkollisionen als Elementarpro-
zess aufbauen. An dieser Stelle setzt die vorliegende Arbeit an. Die Untersuchung
binärer Kollisionen mittels Direkter Numerischer Simulation, d.h. unter Auflösung
aller relevanten Zeit- und Längenskalen, liefert Einblicke in die Mechanismen der
Tropfen-Tropfen-Wechselwirkung unter sprayrelevanten Bedingungen. Mittels me-
chanistischer Modellierung des Kollisionsausgangs können die Erkenntnisse der DNS
in die skalenreduzierte Simulation des gesamten Sprühprozesses überführt werden.
Alle Kollisionsregime, die mittels DNS prädiktiv erfasst werden können, sind in Ab-
bildung 1.5 grau unterlegt. Der folgende Abschnitt gibt eine Übersicht über Direkte
Numerische Simulationen binärer Tropfenkollisionen.
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1.3 Numerische Untersuchungen von Tropfenkollisionen
Aufgrund des breiten Anwendungsspektrums sind binäre Tropfenkollisionen Ge-
genstand intensiver Forschung. Dank der stetigen Weiterentwicklung der Metho-
den kann der Kollisionsprozess sowohl experimentell als auch numerisch mit im-
mer höherer räumlicher und zeitlicher Auflösung untersucht werden. Im Folgenden
werden einige numerische Untersuchungen vorgestellt; weitere Arbeiten zu Tropfen-
kollisionen mit Relevanz für die vorliegende Arbeit werden am Anfang der jeweiligen
Kapitel genannt. Ein Überblick zur Thematik gibt Brenn (2011)[4].
Numerische Untersuchungen binärer Tropfenkollisionen werden von den nachfol-
gend aufgeführten Arbeitsgruppen auf Basis der Direkten Numerischen Simulation
durchgeführt (DNS). Bei einer DNS werden alle relevanten Zeit- und Längenska-
len aufgelöst und es sind, neben den Grundgleichungen der Fluidmechanik, keine
weiteren Modelle notwendig.
Bouncing
Tryggvason et al.[77,78] simulieren die Kollision von Tropfen, wobei das Abprallen
der Tropfen als Ausgang der Kollision durch die Methode vorgegeben ist. Bei der ge-
nutzten Front-Tracking Methode ist die Position der Grenzfläche explizit durch einen
Marker gegeben; der Marker wird auf einem ortsfesten Gitter transportiert. Topo-
logieänderungen werden nicht automatisch erfasst; auf diese Weise kann Bouncing
simuliert werden, ohne die Luftschicht zwischen den Tropfen aufzulösen. Koales-
zenz kann simuliert werden, indem das Verschmelzen mit einem vorher definierten
Kriterium ausgelöst wird[77].
Pan und Suga[88] stellen Simulationsergebnisse zu binären Tropfenkollisionen ba-
sierend auf der Level-Set Methode vor. Die Position der Phasengrenzfläche ist bei
der Level-Set Methode durch das Null-Niveau einer vorzeichenbehafteten Abstands-
funktion gegeben. Zur Validierung des numerischen Verfahrens werden Experimente
von Qian und Law[96] herangezogen und der Kollisionsausgang in Übereinstimmung
mit den Experimenten vorhergesagt. Allerdings können die Ergebnisse nicht bewer-
tet werden, da insbesondere für das Bouncing Regime Eingriffe notwendig sind, um
es bei der verwendeten Auflösung zu erfassen. Diese Eingriffe werden jedoch nicht
beschrieben.
Koaleszenz und Separation
Rieber und Frohn[103] nutzen den Inhouse-Code FS3D für die Simulation von
Tropfenkollisionen und können die Grenzen des Koaleszenz- und des Separations-
regimes in guter Übereinstimmung mit Experimenten erfassen. Der Inhouse-Code
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FS3D, der ebenfalls in der vorliegenden Arbeit zum Einsatz kommt, beruht auf der
Volume-of-Fluid Methode, bei der die Phasen durch ein Skalarfeld repräsentiert wer-
den. Der Einfluss der Viskosität auf den Ausgang von Tropfenkollisionen wird von
Gotaas et al.[41] untersucht. Die entsprechenden experimentellen Ergebnisse sind
ebenfalls dargestellt. Der Kollisionsausgang kann in Übereinstimmung mit den ex-
perimentellen Ergebnissen erfasst werden, womit Gotaas et al.[41] gleichzeitig eine
Validierung des Programmpakets FS3D für die Kollision newtonscher Tropfen vor-
stellen. Im Fall von Separation wird eine Abhängigkeit der Anzahl resultierender
Tropfen von der Auflösung beobachtet. Dai und Schmidt[27] nutzen eine Interface-
Tracking Methode, d.h. ein bewegliches Gitter folgt der Phasengrenzfläche. Sie ana-
lysieren die Beiträge von kinetischer Energie und viskoser Dissipation für die maxi-
male Deformation während einer Tropfenkollision. Die Ergebnisse zeigen, dass die
maximale Deformation mit steigender Reynoldszahl zunimmt und diese Abhängig-
keit bei großen Reynoldszahlen schwächer wird. Untersuchungen von Kollisionen
scherverdünnender Tropfen werden von Wielage[125] sowie Motzigemba et al.[69]
mit dem Programm FS3D durchgeführt. Die Kollisionen werden mit dem Zusam-
menprall newtonscher Tropfen verglichen, deren Viskosität dem Wert der scherver-
dünnenden Flüssigkeit bei Scherrate null entspricht. Die Ergebnisse zeigen, dass der
Stoßkomplexdurchmesser im Fall der scherverdünnenden Flüssigkeit deutlich grö-
ßer als im newtonschen Fall ist. Eine numerische Untersuchung von Kollisionen mit
Separation wird von Tanguy und Berlemont[118] mit der Level-Set Methode durch-
geführt. Insbesondere der numerische Zerfall einer Pralllamelle wird beschrieben.
In den von Tanguy und Berlemont untersuchten Kollisionen wird der Kollisionsaus-
gang trotz des unphysikalischen Zerfalls der Pralllamelle in Übereinstimmung mit
experimentellen Ergebnissen erfasst. Eine Reihe von Untersuchungen von Tropfen-
kollisionen haben Nikolopoulos und Bergeles mit einem Inhouse-Code, basierend auf
der Volume-of-Fluid Methode, durchgeführt[72–75]. Der verwendete numerische Co-
de verfügt über die Möglichkeit, das kartesische Gitter automatisch zu verfeinern
und kann so relevante Bereiche höher aufzulösen, beispielsweise in der Nähe des
Interfaces (adaptive Verfeinerung). Die Ergebnisse zeigen die Abhängigkeit der Sa-
tellitentropfenanzahl von der Weberzahl sowie die Verteilung der Tropfenflüssigkeit
im Stoßkomplex[72,73]. Einen Einblick in die Kollisionsströmung geben die darge-
stellten Geschwindigkeitsfelder und Energieverläufe[74,75].
Splashing
Eine numerische Untersuchung mit dem Volume-of-Fluid Code FS3D zu Kollisionen
mit dem Ausgang Splashing wird von Roth et al.[109] vorgestellt. Die Instabilität des
Randes sowie das Ablösen kleiner Sekundärtropfen wird qualitativ korrekt erfasst.
Die Instabilitäten treten in der Simulation früher auf als im Experiment, sodass eine
Vorhersage der Sekundärtropfenanzahl nicht möglich ist.
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Forschungsbedarf
Forschungsbedarf bezüglich binärer Kollisionen in Sprays lässt sich aufteilen in die
Gebiete Physik, Numerik und Kollisionsmodellierung.
Zusätzliche physikalische Gleichungen müssen in den DNS berücksichtigt werden,
um den Einfluss unterschiedlicher Flüssigkeiten auf kollidierende Tropfen simulativ
zu erfassen. Des Weiteren ist der Einfluss scherverdünnender sowie viskoelastischer
Fließeigenschaften auf Tropfenkollisionen nicht vollständig verstanden. Kollisionen
von Tropfen mit ungleicher Viskosität werden in Kapitel 6 untersucht. Der Ein-
fluss scherverdünnender und viskoelastischer Fließeigenschaften auf die Dynamik
von Tropfenkollisionen wird in den Kapiteln 7 und 8 betrachtet.
Die Erfassung dünner Fluidfilme in einer numerischen Simulation erfordert
eine Weiterentwicklung der vorhandenen Methoden. Dünne Fluidfilme treten
beispielsweise als Pralllamelle bei einer Tropfenkollision mit hoher kinetischer Ener-
gie auf. Beim Kollisionsausgang Bouncing existiert ein trennender Luftfilm, der auf-
grund der Skalenunterschiede von Filmdicke und Tropfendurchmesser numerisch
nicht erfasst werden kann. In Kapitel 4 wird beschrieben, wie der auflösungsbedingte
Zerfall einer Pralllamelle vermieden werden kann.
Für Simulationen mit reduzierten Skalen werden Kollisionsmodelle benötigt, die
den Ausgang binärer Tropfenkollision beschreiben. Ein Modell, welches im gesamten
Parameterraum gültig ist, existiert nicht. In Kapitel 5 wird die Erweiterung eines
mechanistischen Kollisionsmodells von Roisman et al. (2012)[108] für Kollisionen mit
signifikantem Viskositätseinfluss vorgestellt.
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2 Kontinuumsmechanische
Modellierung
Die Dynamik von Tropfen wird basierend auf der Kontinuumsmechanik als eine
Zweiphasenströmung mit scharfer Phasengrenze modelliert. In den folgenden Ab-
schnitten werden die Grundgleichungen der Fluidmechanik zuerst für einphasige
und anschließend für zweiphasige Strömungen eingeführt.
Für eine Kollisionsströmung können folgende Annahmen getroffen werden: Es
werden isotherme Strömungen von zwei Fluiden (Gas und Flüssigkeit) betrachtet.
Die Fluide sind molekular nicht mischbar und haben eine konstante Dichte. Des
Weiteren wird von einem nicht kontaminierten und vollständig mobilen Interface
ausgegangen. Die Phasengrenzfläche wird mit vernachlässigbarer Massendichte, al-
so ohne das Auftreten von adsorbierten Spezies modelliert. Es wird eine konstan-
te Oberflächenspannung angenommen, folglich treten keine Marangoni-Strömungen
durch Gradienten in der Oberflächenspannung auf und Oberflächenviskositäten wer-
den ebenfalls nicht in Betracht gezogen.
2.1 Navier-Stokes Gleichungen
Die Dynamik von Tropfen wird basierend auf der Kontinuumsmechanik als eine
Zweiphasenströmung mit scharfer Phasengrenze modelliert. Es werden isotherme
Strömungen von molekular nicht mischbaren Flüssigkeiten mit konstanter Dichte
betrachtet. Innerhalb der Phasen ergibt die Bilanzierung von Masse und Impuls die
Navier-Stokes-Gleichungen
∇ ·v= 0, (2.1)
ρ∂tv+ρ (v ·∇)v= −∇p+∇ ·S+ρg (2.2)
mit dem viskosen Spannungstensor
S= η
 ∇v+ (∇v)T (2.3)
für newtonsche Fluide, wobei die Materialparameter abhängig von der jeweiligen
Phase sind. Wenn eine Unterscheidung zwischen den verschiedenen Phasen not-
wendig ist, wird das tiefgestellte d (dispers) oder c (continuous) als Phasenindex
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verwendet. So ist Ωd(t) das zeitabhängige Gebiet des flüssigen Tropfens beziehungs-
weise der dispersen Phase, während Ωc(t) das umgebende Fluid beziehungsweise
die kontinuierliche Phase darstellt. Wenn verallgemeinerte newtonsche Flüssigkeiten
betrachtet werden, ist die Viskosität ηd abhängig von den lokalen Schergeschwindig-
keiten und wird nicht als konstant angenommen.
2.2 Modellierung viskoelastischer Fluide
Um viskoelastische Strömungen zu beschreiben, sind verschiedene Modelle ver-
fügbar, von denen das Oldroyd-B Modell (auch Convected Jeffreys Model genannt)
ein Prototyp ist[82]. Dem Oldroyd-B Modell liegt ein mikro-mechanisches Struktur-
modell, das sogenannte Feder-Hantel Modell, zugrunde. Jedes einzelne Polymerteil-
chen wird durch zwei Punktmassen, die über eine Hookesche Feder verbunden sind,
modelliert. Viele dieser Teilchen sind in einer newtonschen Flüssigkeit verteilt. Unter
der Annahme, dass jedes Teilchen nur mit der Flüssigkeit und nicht mit den anderen
Polymermolekülen interagiert, kann das Oldroyd-B Modell hergeleitet werden.
Die Bewegungsgleichung für die beiden Hantelelemente mit der Masse m und den
Ortskoordinaten ri lautet
[114]
m
d
dt

dri
dt
− u(ri)

= F(r)i + F
( f )
i + F
(b)
i , i = 1, 2. (2.4)
Der Term auf der linken Seite beschreibt die Trägheitskraft mit der Geschwindigkeit
des Lösemittels u(ri) am Ort ri und wird bestimmt durch die Reibungskraft F
(r)
i , die
Federkraft F( f )i und die Brownsche Kraft F
(b)
i . Die Reibungskraft ist gegeben durch
das Stokesche Gesetz[84]
F(r)i = −ζ(dridt − u(ri)), (2.5)
d.h. die Reibungskraft ist proportional zur Geschwindigkeitsdifferenz zwischen einer
Punkmasse und der Lösung. Für den Reibungskoeffizienten gilt ζ = 6piηsa mit der
Solventviskosität ηs und dem Radius der Kugel a. Die Federkraft lautet
F( f )i = −H∆ri, (2.6)
mit der Federkonstante H der Hookeschen Feder und dem Verbindungsvektor zwi-
schen den beiden Punktmassen ∆ri. Die Brownsche Kraft berechnet sich gemäß
F(b)i dt =
p
2kTζdWi, (2.7)
mit der Boltzmann Konstante k und der absoluten Temperatur T . Der Wiener-Prozess
(auch als Brownsche Molekularbewegung bekannt) wird durch Wi bezeichnet
[84].
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Die Relaxationszeit λ und die Polymerviskosität ηp werden im Bezug auf die mole-
kulardynamischen Parameter definiert gemäß
λ=
ζ
4H
, ηp =
nkTζ
4H
(2.8)
mit der Teilchenanzahl n. Für eine ausführliche Herleitung wird auf Bird und
Ole (1987)[8], Owens und Phillips (2002)[84] oder Heinen (2007)[47] verwiesen.
In dem Oldroyd-B Modell wird der Spannungstensor S in den Navier-Stokes Glei-
chungen durch einen zusätzlichen Spannungsterm erweitert,
S= 2ηSD+
ηP
λ
(A− I) , (2.9)
wobei A den sogenannten Konfigurationstensor darstellt[8]. Dieser ist definiert als
∂ A
∂ t
+ u ·∇A= A · (∇u)> +∇u ·A− 1
λ
(A− I) . (2.10)
Dabei bezeichnet ηS den viskosen Anteil durch das Lösemittel (Solventviskosität),
ηP die Polymerviskosität, D den Deformationsratentensor und λ die Relaxationszeit.
Gleichung 2.10 bestimmt die Evolution der Polymermoleküle, deren gemittelte Ei-
genschaften durch den Konfigurationstensor A repräsentiert werden.
Wird 1/λ in Gleichung 2.10 durch 1/(1 − t r(A)/L2) ersetzt, ergibt sich das Fini-
tely Extensible Nonlinear Elastic (FENE) Modell, bei der die Maximaldehnung L der
Polymermoleküle berücksichtigt wird. Für ηS = 0 ergibt sich die Impulsbilanz des
Upper Convected Maxwell (UCM) Modells; für ηP = 0 ergibt sich der newtonsche
Fall.
2.3 Sprungbedingungen
Die Phasengrenzfläche (Interface) wird durch Σ(t) dargestellt. Für Masse und Im-
puls sind am Interface entsprechende Transmissionsbedingungen erforderlich, die
sogenannten Sprungbedingungen. Mit den oben beschrieben Annahmen reduziert
sich der Spannungstensor an der Phasengrenzfläche zu σ (I− nΣ ⊗ nΣ) mit konstan-
tem σ. Damit gelten die Sprungbedingungen
Jρ (v− vΣ)K ·nΣ = 0, (2.11)Jρv⊗ (v− vΣ) + pI− SK ·nΣ = σκnΣ. (2.12)
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Die Notation der Sprungklammer J · K bedeutet den Sprung einer Größe über die
Phasengrenzfläche und ist definiert als
JφK(x) = lim
h→0+ (φ (x+ hnΣ(x))−φ (x− hnΣ(x))) . (2.13)
Dabei ist vΣ die Grenzflächengeschwindigkeit und κ bezeichnet die Summe der lo-
kalen Hauptkrümmungen der Phasengrenzfläche, gegeben durch
κ= −∇Σ ·nΣ. (2.14)
Gleichung 2.11 und 2.12 sind auch im Fall von Phasenübergang gültig. Es wird da-
von ausgegangen, dass das Zweiphasensystem kein Phasenübergang aufweist und
somit keine konvektiven Flüsse über das Interface existieren. Folglich entspricht
der Normalenanteil der Grenzflächengeschwindigkeit dem Normalenanteil der Ge-
schwindigkeit der beiden angrenzenden Fluidgeschwindigkeiten, d.h. VΣ = vΣ ·nΣ.
Darüber hinaus wird angenommen, dass es keinen Schlupf zwischen den beiden
Phasen an der Phasengrenze gibt, da beide Fluide Viskositäten größer null haben.
Dann vereinfachen sich die Sprungbedingungen an der Phasengrenzfläche zu
JvK = 0, (2.15)JpI− SK ·nΣ = σκnΣ. (2.16)
2.4 Einfeldformulierung
Bei bekannter Phasenverteilung ergibt sich eine Einfeldformulierung der Navier-
Stokes-Gleichungen, in der die Grenzflächenspannung als Quellterm in den Impuls-
gleichungen wirkt. Somit gilt
ρ∂tv+ρ(v ·∇)v= −∇p+∇ ·S+ρg+σκnΣδΣ, (2.17)
wobei der Impulssprung mittels der Dirac-Delta Distribution δΣ eingebunden
wird[9].
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3 Numerische Methode
3.1 Finite Volumen Diskretisierung
Die Bilanzierung einer extensive Größe Φ, also einer physikalischen Größe, die sich
additiv verhält, wie z. B. Masse, Impuls oder Energie ergibt: Rate der zeitlichen Ände-
rung von Φ = - Fluss von Φ über den Rand ∂Φ nach außen + Rate der Änderung von
Φ durch Quellen oder Senken. Daraus lässt sich die die Transportgleichung für die
Größe Φ herleiten. Für ein Kontrollvolumen CV ergibt sich die Erhaltungsgleichung
für Φ in einphasiger Strömung zu∫
CV
∂ (ρΦ)
∂ t
dV +
∫
CV
div (ρΦv)dV =
∫
CV
div (ΓgradΦ)dV +
∫
CV
SΦdV. (3.1)
Dies ist die Erhaltungsgleichung in einem ortsfesten Koordinatensystem; damit las-
sen sich Impuls-, Massen- und Energieerhaltung formulieren. Die Massenbilanz er-
hält man, indem Φ = 1, Γ = 0 und S = 0 gesetzt wird; die Impulsbilanz für ein
(generalisiert-) newtonsches Fluid erhält man mit Φ = v, Γ = η und S = −∇p+ρg.
Anstelle der Volumenintegrale, die durch Anwendung des Gaußschen Divergenztheo-
rems aus Oberflächenintegralen erhalten werden, kann die Bilanzierung der Flüsse
auch direkt genutzt werden. So können Änderungsraten der Größe Φ aufgrund von
Konvektion und Diffusion durch Flüsse über den Rand des Kontrollvolumens - al-
so konservativ - beschreiben werden. Die Integration über einzelne Kontrollvolumen
stellt den Grundgedanken der Finite-Volumen (FV) Diskretisierung dar.
3.2 Volume-of-Fluid Methode
Die numerischen Simulationen werden mit dem Zweiphasen-Navier-Stokes-Löser
FS3D (Free Surface 3D) durchgeführt, der ursprünglich am Institut für Thermodyna-
mik der Luft- und Raumfahrt (ITLR), Universität Stuttgart, entwickelt wurde[102].
FS3D basiert auf der Volume-of-Fluid (VOF) Methode, die auf Arbeiten von De-
Bar[28], Noh und Woodward[79] sowie Hirt und Nichols[51] zurückgeht. Der Code
FS3D ist speziell konzipiert für die Untersuchung von Zweiphasenströmungen und
wird sowohl am ITLR als auch im Institut für Mathematische Modellierung und Ana-
lysis (MMA) am Center of Smart Interfaces (CSI) erweitert. Einige Beispiele sind die
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numerische Modellierung des Zerstäubungsprozesses in einem Ultraschall-Feld[99],
thermokapillare Strömungen[62], Untersuchungen an Fallfilmen[2] und der Stoffaus-
tausch von Gasblasen ohne[12] und mit[13] chemischen Reaktionen. Auch wurden
erste Untersuchungen mit nichtnewtonschem Fließverhalten durchgeführt[69,125].
Das VOF-Verfahren löst die Navier-Stokes-Gleichungen für inkompressible, transiente
Zweiphasenströmungen in Kombination mit den Sprungbedingungen, wobei auf die
Einfeldformulierung, Gleichung 2.17, zurückgegriffen wird. Der Grundgedanke der
VOF Methode ist es, die Interfaceposition implizit mittels einer Phasenindikatorfunk-
tion zu erfassen, d.h. eine skalare Funktion f = f (t,x) mit f = 1 in der dispersen
Phase und f = 0 in der kontinuierlichen Phase zusätzlich zu bilanzieren.
Advektion des Phasenindikators
In Problemen ohne Phasenübergang führt die reine Advektion der Grenzfläche im
Geschwindigkeitsfeld v zur Transportgleichung
∂t f + v ·∇ f = 0. (3.2)
Die konservative Formulierung der Advektionsgleichung im vorliegenden Fall inkom-
pressibler Strömung, d.h. ∂t f +∇ · (v f ) = 0 stellt die Massenerhaltung im Rahmen
der Modellierung sicher; auf numerische Fehler wird im Weiteren eingegangen. Dies
ist insbesondere wichtig, wenn das Langzeitverhalten von Lösungen untersucht wer-
den soll; andere Methoden wie Level-Set oder Front-Tracking könnten dabei zu viel
von dem Disperphasenvolumen verlieren. In der hier eingesetzten Finite-Volumen
Diskretisierung entspricht der zellzentrierte Wert von f dem Phasenanteil in einer
Zelle.
Geometrische Rekonstruktion und Advektion der Grenzfläche
Bei dem Transport der Flüssigkeit gemäß Gleichung 3.2 tritt ein Verschmieren des
Interfaces auf, falls der zellzentrierte Wert des Phasenindikators für die Flussberech-
nung genutzt wird. In Abbildung 3.1 sind links die zellzentrierten f -Werte symbo-
lisch dargestellt. Wenn diese Werte für den Transport genutzt werden, so existieren
bereits nach wenigen Zeitschritten mehrere Zellschichten mit 0 > f > 1. Ein solches
Interface wird verschmiert genannt. Das Verschmieren einer Grenzfläche lässt sich
verhindern, wenn der zu transportierende Anteil geometrisch bestimmt wird. Dazu
muss das Interface zuerst rekonstruiert werden. Basierend auf den f -Werten kann
eine Annäherung an die Interfacenormale berechnet werden gemäß
nΣ =
∇ f
‖∇ f ‖ . (3.3)
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Abb. 3.1.: Rekonstruktion der Phasengrenzfläche und Advektion des Phasenindi-
kators.
Der Phasenanteil der dispersen Phase, kombiniert mit der Interfacenormalen, er-
laubt dann eine stückweise lineare Interface (Re-) Konstruktion, nach der soge-
nannten PLIC (Piecewiese Linear Interface Re-(Construction)) Methode[101], siehe
Abbildung 3.1, Mitte. Damit werden wichtige Subgrid-Skala Information erhalten.
Das rekonstruierte Interface ermöglicht nun einen konvektiven Transport des Pha-
senindikators ohne Verschmieren. Dies lässt sich mit dem rechten Bild in Abbildung
3.1 erklären: Während eines Zeitschrittes wird ein Volumenelement mit der Länge
δxs = vi+1/2 · dt in x-Richtung über die rechte Zellseite transportiert. Insgesamt be-
trägt der Fluss δxs · dy · dz. Der Dispersphasenanteil innerhalb des transportierten
Volumens kann mithilfe der PLIC-Rekonstruktion geometrisch bestimmt werden (ge-
punktet in Abbildung 3.1). Der Transport wird für jede Raumrichtung durchgeführt,
wobei das sogenannte Richtungssplitting die dreidimensionalen Transportgleichun-
gen durch eindimensionale Gleichungen ersetzt, deren Diskretisierung erheblich ein-
facher ist. Bei dem gesplitteten Transport - selbst bei einem exakt divergenzfreien
Geschwindigkeitsfeld - wird das Flüssigkeitsvolumen leicht geändert. Die Änderung
des Flüssigkeitsvolumens ist sehr gering, Rieber gibt eine Größenordnung der relati-
ven Änderung von ε≤ 10−8 an[102].
3.3 Bestimmung von Grenzflächentermen
Dichte- und Viskositätsmittelung
Die Materialeigenschaften ρ und η beziehen sich auf die phasenabhängigen Werte.
Die lokalen Werte der Dichte werden bestimmt durch
ρ = ρd f +ρc(1− f ). (3.4)
Die Berücksichtigung der Viskosität am Interface ist für verschiedene Komponen-
ten des Stresstensors unterschiedlich. In FS3D kommt ein Staggered Grid (dt.: ver-
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setztes Gitter) zum Einsatz, bei dem die Geschwindigkeiten auf den Zellseiten ge-
speichert werden, die übrigen Strömungsgrößen dagegen in den Zellmittelpunkten.
Für Dehnströmungen wird eine zentrale Differenz der Geschwindigkeiten, die auf
den angrenzenden Zellflächen gespeichert sind, ausgewertet. Für die Berechnung
der Normalspannung wird daher eine Viskosität im Zellmittelpunkt benötigt. Diese
wird aus der Viskosität der dispersen Phase und der kontinuierlichen Phase ana-
log zu Gleichung 3.4 gemittelt. Spannungen aufgrund von Scherströmungen werden
ebenfalls als eine zentrale Differenz von Geschwindigkeiten berechnet. Im Gegensatz
zur Dehnströmung werden die Geschwindigkeiten an zwei Zellflächen, die auf einer
Linie nebeneinander liegen, ausgewertet. Um die Off-Diagonal-Elemente des Stress-
tensors zu ermitteln, wird die Viskosität auf den Zellecken ermittelt. Dazu werden
zuerst die Zellviskositäten der angrenzenden vier Zellen analog zu Gleichung 3.4
berechnet. Anschließend werden Viskositäten an den Zellseiten als arithmetisches
Mittel der benachbarten Zellwerte bestimmt (Abb. 3.2, links). Aus den vier Vis-
kositätswerten wird jetzt ein harmonisches Mittel der jeweils gegenüberliegenden
Zellseiten bestimmt, sodass nun an der Zellecke zwei Viskositätswerte zur Auswahl
stehen (Abb. 3.2, rechts). Schließlich wird das Minimum als Viskosität an der Zel-
lecke gewählt. Die Methode der arithmetischen Mittelung wurde dabei von der Be-
rechnung von Wärmeleitung analog aus[122] übernommen. Mit dieser Methode der
Mittelung kann die Kronenbildung bei einem Tropfensplash von FS3D korrekt erfasst
werden[102].
Abb. 3.2.: Schema der Viskositätsmittelung im Fall von Spannungen aufgrund von
Scherströmungen.
Grenzflächenspannung
Die Dirac-Funktion wird numerisch mithilfe der Phasenindikatorfunktion realisiert,
δΣ = ‖∇ fs‖, (3.5)
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und ergibt nur in unmittelbarer Nähe zum Interface Werte ungleich Null. In Glei-
chung 3.5 wird fs, eine geglättete Version des Phasenindikatorfeldes, genutzt. Der
Drucksprung aufgrund von Oberflächenspannungskräften wird mit dem konservati-
ven Continuum Surface Stress (CSS)-Modell[57] bestimmt. Dabei wird die aus der
Grenzflächenspannung resultierende Volumenkraft fΣ gemäß
fΣ =∇ ·T (3.6)
berechnet. Der Grenzflächenspannungstensor ist mit
T= σδΣ[I− nΣ ⊗ nΣ] (3.7)
gegeben. Gemäß Gleichung 3.3 wird nΣ bestimmt, wobei das f -Feld vorher geglättet
wird. Diese konservative Formulierung wird in der vorliegenden Arbeit verwendet.
Im Fall einer dünnen Fluidlamelle wird eine Modifikation vorgenommen, um den
Zerfall der Lamelle zu verhindern. Diese Stabilisierung ist ausführlich im Kapitel 4
beschrieben.
Numerische Koaleszenz
Der Algorithmus des CSS-Modells glättet das f -Feld mit einem 27 Zellen Sten-
cil (33-Zellen). Anschließend wird die Divergenz des Kapillardrucktensors auf dem
geglätteten Feld berechnet, wiederum unter Verwendung eines 27 Zellen Stencils,
sodass die Oberflächenspannung in einer Zelle von insgesamt 125 Zellen (53 Zel-
len) beeinflusst wird. Wenn dieser Block aus 125 Zellen eine zusätzliche Grenzfläche
enthält, wird die Berechnung der Oberflächenspannung der Zelle in der Mitte verän-
dert. Dies kann zur numerischen Koaleszenz der benachbarten Grenzflächen führen,
wenn der Abstand zwischen den Grenzflächen drei Zellen unterschreitet. Die benach-
barte Grenzfläche könnte beispielsweise zu einem zweiten Tropfen gehören oder es
könnte zu der gegenüberliegenden Seite des gleichen Tropfens gehören. Die simu-
lierte Koaleszenz kann in Übereinstimmung mit dem physikalischen Verhalten sein,
aber es ist auch möglich, dass die numerische Koaleszenz von benachbarten Grenz-
flächen zu nicht physikalischen Ergebnissen führt, z. B. zu dem Zerfall einer dünnen
Pralllamelle, die bei einer zentralen Tropfenkollision mit hoher kinetischer Energie
entsteht.
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3.4 Algorithmus
Druck-Geschwindigkeitskopplung
Für die Bestimmung des Druck- und Geschwindigkeitsfeldes werden die Navier-
Stokes-Gleichungen sowie die Kontinuitätsgleichung gelöst. Der Druck und die drei
Komponenten des Geschwindigkeitsvektors kommen in dem System der drei Navier-
Stokes Gleichung vor, in der Kontinuitätsgleichung ist von den Unbekannten ledig-
lich die Divergenz der Geschwindigkeit enthalten. Spezielle Methoden sind nötig,
um diese Gleichungen, bei denen Druck und Geschwindigkeit gekoppelt sind, lö-
sen zu können. Eine Möglichkeit ist die Projektionsmethode nach Chorin[20]. Die
Navier-Stokes-Gleichungen werden nach der Geschwindigkeit aufgelöst, wobei die
Zeitableitungen in Gleichung 2.17 mit v
n+1−vn
δt diskretisiert wird. Die Geschwindigkeit
des alten Zeitschrittes wird mit Impulskonvektion, Impulsdiffusion und Oberflächen-
spannung aktualisiert. Die so erhaltene Geschwindigkeit v˜ ist nicht divergenzfrei; ein
divergenzfreies Geschwindigkeitsfeld wird durch Lösen der Poissongleichung,
∇ ·

1
ρ( f n+1)
∇pn+1

=
∇ · v˜
∆t
, (3.8)
und aufprägen der Druckbeschleunigung erhalten. Dieser Schritt wird auch Pro-
jektionsschritt genannt, da die Geschwindigkeit auf den Raum der divergenzfrei-
en Geschwindigkeiten projiziert wird. Das Aufspalten der Navier-Stokes-Gleichung
wird Operatorsplitting genannt. Diese Vorgehensweise ist ausführlich in Rieber
(2003)[102] beschrieben. Das Geschwindigkeitsupdate vor dem Projektionsschritt
kann erweitert werden, ohne dass die Druck-Geschwindigkeitskopplung angepasst
werden muss. So kann beispielsweise der Einfluss viskoelastischer Rheologie er-
fasst werden, indem vor dem Lösen der Druckpoisson-Gleichung ein Aktualisierungs-
schritt hinzugefügt wird.
Zeitschrittbeschränkung
In FS3D wird eine explizite Zeitdiskretisierung eingesetzt. Die Stabilität des Ver-
fahrens wird durch eine Beschränkung der Zeitschrittgröße sichergestellt. Für die
Berechnung der Tropfenkollisionen sind zwei unterschiedliche Stabilitätskriterien
von Relevanz. In den frühen Stadien der Kollision wird die Zeitschrittweite durch
die Courant-Bedingung
∆tmax ≤ ∆x‖v‖max (3.9)
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bestimmt, da zu Beginn einer Tropfenkollision hohe Geschwindigkeiten herrschen.
In den späteren Stadien wird die Zeitschrittweite durch den sogenannten viskosen
Zeitschritt begrenzt, was zur Einschränkung
∆tmax ≤ ‖∆x‖
2
min
2η
(3.10)
führt. Eine weitere Einschränkung des Zeitschritts basiert auf der Geschwindigkeit
kapillarer Oberflächenwellen, die in den hier betrachteten Strömungen aber nicht
als begrenzender Faktor auftreten. Für weitere Details über das VOF-Verfahren wird
der Leser auf[110,113,131,133] verwiesen.
Randbedingungen
Die Randbedingungen werden in FS3D mittels zusätzlicher Randzellen, den soge-
nannten Dummy-Zellen, realisiert. Diese bilden zusätzliche Zellschichten am Rand
des Rechengitters. Um Randbedingungen aufprägen zu können, werden die Feld-
größen über den Gitterrand hinaus fortgesetzt, indem entsprechende Werte in den
Dummy-Zellen gesetzt werden. Auf diese Weise können Operatoren am Rand des
Rechengebietes auf die gleiche Weise diskretisiert werden, wie im Inneren des Re-
chengebietes. Weitere Details finden sich in Blažek (2001)[10].
Restart-after-Refinement Technik
Um den allgemeinen Fall der dezentralen Kollision ungleich großer Tropfen simu-
lieren zu können, werden im Rahmen der vorliegenden Arbeit zwei Verbesserun-
gen erarbeitet und in FS3D implementiert. Die Stabilisierung dünner Fluidlamellen
wird speziell für die Kollision von Tropfen entwickelt und wird in Kapitel 4 beschrie-
ben. Die Restart-after-Refinement Technik ist allgemein anwendbar und nutzt die
Tatsache, dass feine Strömungsstrukturen, verglichen mit der gesamten Dauer ei-
ner Simulation, nur kurz existieren. Ein Beispiel stellt das Auftreten einer dünnen
Fluidlamelle bei einer Tropfenkollision dar. Die Restart-after-Refinement Technik er-
möglicht eine zwischenzeitliche Verfeinerung des Gitters. Dazu wird der Tropfenstoß
zuerst bis zum Auftreten der Lamelle mit relativ grober Auflösung simuliert. Bei Un-
terbrechung der Simulation zum Zweck der Verfeinerung werden alle Strömungs-
felder in einer Restart-Datei gesichert. Anschließend wird eine neue Simulation in
kleinerem Rechengebiet bei doppelt feinem Gitter mithilfe der Restart-Datei initia-
lisiert. Dabei werden die Grobgitterdaten geeignet auf das feine Gitter übertragen.
Insbesondere wird die Verteilung der Flüssigphase in den Grobgitterzellen mithilfe
von PLIC rekonstruiert und damit konservativ unter Berücksichtigung von Subgrid-
Skalen Information auf das feine Gitter übertragen. Gleichzeitig kann die Größe des
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Rechengebiets angepasst werden. Die dann folgende hochaufgelöste Simulation wird
beendet, sobald die Lamelle verschwunden ist. Anschließend kann mit einem gröbe-
rem Gitter der restliche Verlauf der Kollision berechnet werden. Mit dieser Technik
ist eine erhebliche Einsparung an Rechenzeit möglich. Es hat sich jedoch gezeigt,
dass diese Technik allein nicht ausreichend ist, um sehr dünne Lamellen, wie sie bei
einer Tropfenkollision bei hohen Reynolds- und Weberzahlen vorkommen können,
aufzulösen.
Abb. 3.3.: Links: Setup für eine zentrale Kollision, Mitte: Reduktion des Rechenge-
biets, rechts: Verfeinerung des Gitters.
Ausgabe der Energieanteile
Die Analyse des Energieverlaufs ermöglicht Einblicke in die Kollisionsdynamik von
Tropfen. In einer Kollision von (generalisiert) newtonschen Tropfen treten die me-
chanischen Energiekomponenten kinetische Energie und Oberflächenenergie sowie
die irreversibel in Wärme umgewandelte (dissipierte) Energie auf.
Die kinetische Energie ist definiert als
Ekin =
1
2
m‖v‖2, (3.11)
mit der Masse m, berechnet als Produkt von Zellvolumen und Dichte, die gemäß
(3.4) ermittelt wird. Die Geschwindigkeitsanteile werden als arithmetisches Mit-
tel der Zellflächenwerte in das Zellzentrum gemittelt, sodass dort der Betrag der
Geschwindigkeit berechnet werden kann. Gleichung 3.11 wird für jede Zelle ausge-
wertet. Alle Zellwerte werden aufsummiert, um die gesamte kinetische Energie zu
erhalten.
Die Oberflächenenergie Eint (int = interfacial) wird berechnet als
Eint = σA, (3.12)
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wobei die Oberfläche A des Tropfens mittels A =
∫
V ||∇ f ||dV berechnet wird. An-
schließend erfolgt wieder die Summierung aller Zellwerte.
Die Berechnung der Dissipationsenergie kann nicht direkt aus den aktuellen Feld-
daten erfolgen. Mittels
E˙diss =
1
2
∫
V
ηγ˙2dV (3.13)
wird die Dissipationsrate berechnet. Die Scherrate γ˙ wird über das Volumen V in-
tegriert. Die Dissipationsrate im Rechengebiet wird als Summe aller Zellwerte be-
rechnet. Die in einem Zeitschritt dissipierte Energie ist das Produkt aus E˙diss und der
Zeitschrittweite. Die bis zu einem Zeitschritt t1 dissipierte Energie ist schließlich die
Summe aus allen Zeitschritten, wobei die Dissipation zum Zeitpunkt t0 null ist.
Alternativ könnte zur Berechnung der viskosen Dissipation der Energieerhaltungs-
satz genutzt werden. Dafür würde die Gesamtenergie zu Beginn der Kollision als
Summe aus kinetischer und Oberflächenenergie berechnet werden. Anschließend
kann die dissipierte Energie als Differenz der Gesamtenergie zu Beginn minus der
aktuellen kinetischen- und Oberflächenenergie ermittelt werden. Die Vorgehenswei-
se mit der direkten Berechnung der dissipierten Energie hat den Vorteil, dass die
Gesamtenergie nicht konstant sein muss, d.h. es muss sich nicht um ein abgeschlos-
senes System handeln. In der vorliegenden Simulation existieren Ränder mit einer
homogenen Neumann Bedingung für die Geschwindigkeit, folglich ist das System
nicht abgeschlossen.
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4 Lamellenstabilisierung
Im folgenden Kapitel wird die numerische Stabilisierung eines Fluidfilms beschrie-
ben, der aufgrund der geringen Filmdicke in Simulationen nicht ausreichend aufge-
löst werden kann. In einer Direkten Numerischen Simulation sollen alle relevanten
Skalen aufgelöst werden; es werden keine vereinfachenden Gleichungen beispiels-
weise für die Berücksichtigung der Turbulenz genutzt. Die kleinste aufzulösende
Skala ist abhängig von der Strömung. In turbulenten Strömungen ist die Skala des
kleinsten Wirbels aufzulösen, die Abmessungen können mit der Kolmogorowschen
Längenskala abgeschätzt werden. Die kleinste aufzulösende Skala ist diejenige Wir-
belgröße, bei der die viskosen Kräfte den Trägheitskräften gleichen, sodass viskose
Dissipation bedeutend wird. Die entsprechende Zeitskala entspricht der Zeit, in der
die Energie dieses Wirbels dissipiert wird. Bei der Mischung von Flüssigkeiten kommt
die Batchelor-Skala in Betracht. Sie ist definiert als die Ausdehnung einer Substanz,
die sich innerhalb der Kolmogorowschen Zeitskala in dem umgebenden Fluid auflöst.
Die entsprechende Zeitskala entspricht der Zeit, die eine Substanz mit der Ausdeh-
nung der Kolmogorow-Skala benötigt, um durch Diffusion in dem umgebenden Fluid
aufgelöst zu werden[91].
In einer Zweiphasenströmung sind keine zusätzlichen Skalen dieser Art bekannt.
Die Abmessung des dünnsten Filmes oder Ligaments ist als Skala nicht geeignet,
da diese bei Topologieänderungen an den Kontakt- oder Zerfallsstellen zu null wird.
Daher werden Gitterverfeinerungsstudien durchgeführt. Es wird davon ausgegangen,
dass alle relevanten Skalen ausreichend aufgelöst sind, wenn sich die Strömung bei
Berechnung auf einem feineren Gitter nicht mehr ändert. In diesem Fall wird von
einer gitterunabhängigen Lösung gesprochen. Falls experimentelle Daten für eine
ähnliche Problemstellung vorliegen, ergibt eine Vergleichsrechnung eine zusätzliche
Sicherheit, dass alle relevanten Skalen tatsächlich aufgelöst sind.
4.1 Problematik
Experimente zeigen, dass bei Kollisionen, insbesondere bei hohen Weberzahlen, ei-
ne extrem dünne Fluidlamelle entsteht. Ein Zerfall dieser Palllamelle wird in binären
Tropfenkollisionen nicht beobachtet[5,36,96,118,127], wobei in den Experimenten We-
berzahlen bis 2800 eingestellt wurden. Im Gegensatz zum physikalischen Verhalten
wird in Simulationen der Zerfall der Lamelle vorhergesagt[75,88,118]. Der Grund für
den Zerfall ist die unzureichende räumliche Auflösung der Lamelle durch das Re-
chengitter.
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Die Kollisionsdynamik wird durch den Zerfall der Pralllamelle erheblich gestört.
In diesem Fall bleibt der Rand bestehen, während die Lamelle in viele kleine Frag-
mente zerfällt, siehe Abbildung 4.1. Wenn die Simulation ohne Lamelle fortgesetzt
wird, sind die Rückstellkräfte deutlich reduziert, was zu falschen Ergebnissen führt.
Abhängig vom Zerfallszeitpunkt dehnt sich der Rand weiter aus und zerfällt in klei-
ne Tropfen oder der Stoßkomplex kontrahiert mit einer geringeren Geschwindigkeit
und der Ausgang der Kollision wird nicht richtig vorhergesagt. Um den auflösungs-
Abb. 4.1.: Stoßkomplex kurz vor und kurz nach dem auflösungsbedingten Zerfall der
Pralllamelle.
bedingten Zerfall der Lamelle zu verhindern, muss die Lamelle mit mindestens vier
Zellen in Richtung der Normalen aufgelöst werden.
Die Dicke einer Pralllamelle ist eine wichtige Größe für die mechanistische Mo-
dellierung von Tropfen. Für diese Größe kann auf eine Abschätzung von Roisman et
al.[107] zurückgegriffen werden. Die Abschätzung
hlam ≈ D0 1.56
(0.5+ t∗)2
(4.1)
ist gültig für die Kollision von zwei newtonschen Tropfen bei hoher Reynoldszahl,
wobei die dimensionslose Zeit t∗ = t · Urel/D0 die Dauer bis zur Kontraktion des Stoß-
komplexes, bei der die Lamelle verschwindet, beschreibt. Die erforderliche Zellen-
zahl soll nun am Beispiel einer zentralen Kollision von zwei gleichgroßen Tropfen
beschrieben werden. Es wird eine Kollision mit einer Weberzahl von 1019 und ei-
ner Reynoldszahl von 115 ausgewählt. Ein entsprechendes Experiment ist in Willis
und Orme (2000)[126] beschrieben. Die Kontraktion des Stoßkomplexes endet nach
t∗ = 22, woraus sich mit Gleichung 4.1 eine Dicke von 1.7µm ergibt. Mit einer er-
forderlichen Auflösung von 4 Zellen für die Lamellendicke beträgt die erforderliche
Zellgröße 0.4µm. Die minimale Größe des Rechengebietes lässt sich mit der maxi-
malen Ausdehnung des Kollisionskomplexes von 4.1D0 und der Verwendung von 3
Symmetrieebenen zu 2.05D0 × 2.05D0 × 1D0 bestimmen. Mit diesen Daten ergibt sich
eine erforderliche Zellenanzahl von etwa 9 Milliarden für ein äquidistantes kartesi-
sches Gitter, was zu einem deutlich zu hohen Rechenaufwand führt. Ein möglicher
Ausweg wäre eine adaptive Gitterverfeinerung, aber diese würde zu extrem kleinen
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Zellen im Bereich der Lamelle mit entsprechend kleinen Zeitschritten führen. Außer-
dem wäre aufgrund der starken Dynamik des Prozesses eine häufige Neuvernetzung
nötig, was ebenfalls einen hohen Rechenaufwand erfordert und zu Problemen mit
der Massenerhaltung führen kann, da die Interpolation von Geschwindigkeitsfeldern
nur in Sonderfällen divergenzfrei möglich ist. Außerdem ist eine effiziente Lastvertei-
lung für parallele Simulationsrechnungen solcher hoch instationären Prozesse nicht
trivial. Daher wird hier eine andere Idee verfolgt und eine Stabilisierung der Lamelle
entwickelt.
Auf diese Weise können Tropfenkollisionen auf einem vergleichsweise groben Git-
ter simuliert werden, ohne dass es zum Zerfall der Pralllamelle kommt. Die erfor-
derliche Auflösung ist somit nicht mehr durch die minimale Lamellendicke, sondern
durch die kleinste Längenskala im Geschwindigkeitsfeld bestimmt. Durch Modifika-
tion der Berechnung der Oberflächenspannung wird die unphysikalische Interferenz
der zwei benachbarten Grenzflächen einer Lamelle, die sonst bei der Berechnung
der Interfacenormalen und -krümmung auftritt, vermieden. Die Interferenz entsteht
wie folgt: In FS3D wird die Oberflächenspannung mit dem Continuum Surface Stress
Modell eingebunden. Der Algorithmus der CSS-Modells glättet das f -Feld mit einem
27-Zellen Stencil (33 Zellen). Anschließend wird die Divergenz des Grenzflächen-
spannungstensors auf dem geglätteten Feld berechnet, wieder unter Verwendung
eines 27-Zellen Stencils, sodass die Oberflächenspannung in einer Zelle von 125 Zel-
len (53 Zellen) beeinflusst wird. Wenn dieser Block von 125 Zellen ein zusätzliches
Interface enthält, wird die Berechnung der Oberflächenspannung in einer unphysika-
lischen Art beeinflusst. Dieses zusätzliche Interface könnte beispielsweise zu einem
zweiten Tropfen gehören, oder es könnte zu der gegenüberliegenden Seite des glei-
chen Tropfens gehören.
Das Problem der Interferenz ist in Abbildung 4.2 am Beispiel eines Stoßkomplexes
mit dem Rand (links) und der Lamelle (rechts) dargestellt. Für die mit * gekennzeich-
nete Zelle soll nun der Drucksprung aufgrund von Oberflächenspannung berechnet
werden. In die Berechnung fließen alle Zellen innerhalb der gestrichelten Box ein
und somit auch das Interface auf der Rückseite der Lamelle. Diese Interferenz im
Bereich der Pralllamelle äußert sich mit dem Zerfall der Lamelle.
Es wurden zwei Algorithmen zur Stabilisierung der Lamelle entwickelt. Beide neh-
men eine Korrektur der Oberflächenspannungsberechnung vor. Bei der zentralen
Kollision gleichgroßer Tropfen wird die Symmetrie der Kollision für die Korrektur
ausgenutzt, während bei der Stabilisierung im Fall dezentraler Kollisionen ungleich-
großer Tropfen eine Addition von Flüssigkeit zur Erhaltung einer Mindestdicke für
die Korrektur notwendig ist.
4.2 Stabilisierung im Fall einer symmetrischen Kollision
Die zentrale Kollision zwei gleichgroßer Tropfen verläuft symmetrisch zur Prall-
ebene. Um den Berechnungsaufwand zu minimieren, wird beim Setup in dieser
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Abb. 4.2.: Schema der Stabilisierung. Die gestrichelte Box kennzeichnet die Größe
des Stencils für die Berechnung der Oberflächenspannung.
Ebene eine Symmetrie-Randbedingung verwendet und damit das Rechengebiet
halbiert. Dies ermöglicht eine Stabilisierung mittels Modifikation der Symmetrie-
Randbedingung.
An einer Symmetriewand wird das f -Feld mittels Spiegelung auf die Dummy-Zellen
fortgesetzt. Wenn das Interface den Rand des Rechengebiets schneidet, beispielswei-
se bei einer Sphäre, deren Mittelpunkt auf dem Rand liegt, sorgt diese Vorgehenswei-
se für die korrekte Fortsetzung des Phasenindikatorfeldes. Im Fall einer Pralllamelle
mit einer Dicke kleiner als vier Zellbreiten führt diese Vorgehensweise dazu, dass
durch die Spiegelung eine Rückseite der Lamelle auf den Dummy-Zellen erzeugt
wird. Abbildung 4.2 zeigt das originale f -Feld im oberen Bereich und die Spiege-
lung des f -Feldes auf den Dummy-Zellen im unteren Bereich. Diese f -Werte in den
Dummy-Zellen werden nun durch den Algorithmus verändert, um die Störung der
Krümmungsberechnung zu verhindern. Der Algorithmus wählt dazu den Lamellen-
bereich aus und füllt die Dummy-Zellen in dem Lamellenbereich auf, das heißt, der
Variablen f wird der Wert 1 zugewiesen. Die Modifikation der f -Werte wird aus-
schließlich für die Berechnung des Drucksprungs aufgrund von Oberflächenspan-
nung angewendet. In Abbildung 4.2 symbolisiert die gepunktete Fläche den Bereich
der aufzufüllenden Dummy-Zellen. Die Stabilisierung wird in drei Schritten durch-
geführt:
1. Alle Zellen in der ersten Schicht am Rand des Rechengebietes werden entwe-
der als “Rand” oder “Lamelle” eingestuft. Eine Zelle ist ein Teil des Randes,
wenn die Zelle eine Grenzflächenzellenzelle ist (0 < f < 1) und nicht alle be-
nachbarten Zellen in dieser ersten Schicht Flüssigkeit enthalten. Zellen werden
dem Lamellenbereich zugeordnet, wenn die Zelle selbst und alle benachbarten
Zellen in dieser Schicht Grenzflächenzellen sind.
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2. Die f -Werte in den Dummy-Zellen werden gespiegelt, wenn sie sich im Rand-
bereich befinden, und sie werden aufgefüllt, wenn sie zum Lamellenbereich
gehören.
3. Der Wert des Phasenindikators kann sich durch den f -Transport verändern, al-
lerdings erzwingt der Algorithmus einen minimalen f -Wert von f= 1 · 10−6, da-
mit FS3D diese Zellen weiterhin als Grenzflächenzelle klassifiziert und diese in
die entsprechenden Algorithmen wie zum Beispiel die Rekonstruktion mittels
PLIC einbezieht.
Während der im Rahmen dieser Arbeit vorgenommenen Simulationen mit dieser
Stabilisierung blieb der f -Wert in den Lamellenzellen über 10−6, sodass es zu keiner
Volumenänderung während der Lamellenstabilisierung kam. Folglich ist keine Masse
zu dem Stoßkomplex hinzugefügt worden und auch die Impulsbilanz bleibt unbe-
rührt. Mit diesem Stabilisierungsalgorithmus kann der Zerfall einer Lamelle nicht
vorhergesagt werden. Der Ansatz ist daher auf die Klasse von Tropfenkollisionen be-
schränkt, bei denen die Lamelle stabil bleibt. Aus Experimenten ist allerdings kein
Fall einer Kollision von Flüssigkeitstropfen bekannt, bei dem die Lamelle zerfällt. So-
mit besteht ein breiter Anwendungsbereich für die Stabilisierung und sie ermöglicht
die korrekte Vorhersage der Kollisionsdynamik von Tropfen.
Validierung
Der Code FS3D ist für newtonsche Zweiphasenströmungen umfangreich validiert,
insbesondere für Tropfenkollisionen existieren viele Vergleiche mit experimentellen
Ergebnissen[36,41,69,125]. Um den Algorithmus der Lamellenstabilisierung zu vali-
dieren, wird in Abbildung 4.3 die simulierte zeitliche Entwicklung des maximalen
Durchmessers des Stoßkomplexes einer Tropfenkollision mit Experimenten vergli-
chen. Der Testfall ist eine Kollision von zwei gleichgroßen Tropfen bei der Weberzahl
357 und Reynoldszahl 178. Die experimentellen Daten sind aus Willis und Orme
(2003)[127] entnommen. Die Simulation erfolgt mit einer Auflösung von 256 × 256
× 128 Zellen mit Hilfe von drei Symmetrieebenen. Eine Übersicht des Setups findet
sich in Tabelle A.1. Ein Zerfall der Pralllamelle tritt nicht ein, obwohl die Lamelle
mit nur einer Zelle aufgelöst ist. Der maximale Durchmesser während der Kollision
beträgt 940µm, die Lamellendicke beträgt 4.7µm. Das Ergebnis zeigt das Potenzial
des gewählten Ansatzes; die Fluidlamelle wird stabilisiert und die Entwicklung ei-
ner newtonschen Tropfenkollision kann vorhergesagt werden. Abbildung 4.4 zeigt
verschiedene Stadien der Kollision. Das Phasenindikatorfeld zeigt, dass die minimale
Dicke der Lamelle nicht bei Erreichen des maximalen Durchmessers des Kollisions-
komplexes entsteht, sondern gegen Ende der Kollision. Die Geschwindigkeitsfelder
zeigen, dass die Strömung in der Lamelle in Richtung des Randes orientiert ist, so-
lange die Lamelle existiert. Dieses Phänomen wurde erstmals von I. Roisman[105]
beschrieben.
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Abb. 4.3.: Evolution des Stoßkomplexes einer newtonschen Tropfenkollision, Simu-
lation mit aktiver Stabilisierung und Experiment[127].
Abb. 4.4.: Simulationsergebnisse einer Kollision zweier Tropfen newtonscher Flüs-
sigkeit bei We = 357 und Re = 178.
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4.3 Stabilisierung im Fall einer asymmetrischen Kollision
Wie auch bei zentralen Kollisionen können im Fall dezentraler Kollisionen ungleich
großer Tropfen dünne Pralllamellen entstehen. Aufgrund der Asymmetrie der Kollisi-
on befindet sich die Pralllamelle in diesem Fall nicht mehr auf einer Symmetrieebene,
sodass der oben beschriebene Algorithmus nicht verwendet werden kann.
Daher wurde ein Stabilisierungsalgorithmus entwickelt, der es erlaubt, eine de-
zentrale Kollision ungleich großer Tropfen bei hohen Weberzahlen zu berechnen. Bei
dem Verfahren wird eine minimale Dicke der Lamelle garantiert und anschließend
werden die Kräfte der Oberflächenspannung ohne Wechselwirkung der beiden La-
mellenseiten berechnet. Die Lamelle muss ungefähr rechtwinklig zur x-Achse orien-
tiert sein, um die Stabilisierung verwenden zu können. Dies kann durch das folgende
Verfahren erreicht werden:
1. Simulation der Tropfenkollision ohne Verwendung des Algorithmus zur Stabili-
sierung. In diesem Schritt ist ein feines Gitter nicht erforderlich.
2. Messung des Winkels zwischen der x-Richtung und der Lamelle, direkt bevor
diese zerfällt.
3. Drehung des Setup mittels Multiplikation der Tropfenkoordinaten bzw. der Ge-
schwindigkeitsvektoren mit einer Rotationsmatrix.
4. Durchführen der Simulation mit aktiver Stabilisierung.
Schritt 1: Garantieren einer minimalen Dicke der Lamelle
Um künstliche Wechselwirkungen der beiden gegenüberliegenden Seiten in der
Berechnung der Oberflächenspannung im Lamellenbereich zu vermeiden, müssen
die verschiedenen Seiten unterschieden werden. Der Algorithmus funktioniert wie
folgt: Der Algorithmus analysiert alle Zellen, beginnt bei x = 0 mit Suchrichtung in
positiver x-Richtung. Die erste Zelle, die ein Interface trägt, wird als “linke Lamellen-
zelle” markiert. Der Algorithmus läuft weiter und wenn eine Zelle, die nur Flüssigkeit
enthält, erreicht wird, markiert er alle folgenden Interface-Zellen in x-Richtung als
“rechte Lamellenzelle”. Die Oberfläche der Flüssigkeit kann durch mehr als eine In-
terfacezelle repräsentiert werden, wenn die Oberfläche relativ zu den Zellflächen
geneigt ist. Um dennoch die Klassifizierung der Zellen durchführen zu können, wird
in der Mitte der Lamelle eine Zelle benötigt, die nur Flüssigkeit enthält. In der Nä-
he des Stoßkomplexrandes können ebenfalls die oben genannten Voraussetzungen
einer Lamellenzelle erfüllt werden, daher müssen sie gesondert ausgeschlossen wer-
den. Die Randzellen werden wie folgt identifiziert: Die f -Werte aller Zellreihen in
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x-Richtung werden addiert. Das Ergebnis ist ein Feld in der yz-Ebene, das die Dicke
des Kollisionskomplexes in x-Richtung beschreibt, siehe Abbildung 4.5. Der Außen-
bereich des Kollisionskomplexes wird als Bereich mit der Dicke null in x-Richtung
beschrieben. Zellen, die an den Außenbereich des Kollisionskomplexes angrenzen,
werden als Randzellen identifiziert. In der Darstellung in Abbildung 4.5 gehört die
obere Reihe der Interface-Zellen zum Außenbereich, darunter befinden sich Lamel-
lenzellen.
Die Lamelle muss eine Zelle enthalten, die nur Flüssigkeit enthält und während
der Verformung und Bewegung der Lamelle kann dies nur garantiert werden, wenn
die Lamellendicke nicht unter zwei Zellbreiten fällt. Um dies zu gewährleisten, wird
die Dicke der Lamelle in x-Richtung ausgewertet und, wenn die Dicke auf weniger
als zwei Zellen fällt, wird das Zentrum der Masse in x-Richtung berechnet. Anschlie-
ßend werden die Interfacezellen der Lamelle ohne Änderung des Schwerpunktes
etwas gefüllt. Dieses Verfahren beinhaltet zwei Unbekannte, die f -Werte in den Zel-
len i+1 und i-1. Zwei Bedingungen sind gegeben, um sie zu ermitteln. Zum einen
muss die Dicke der Lamelle zwei Zellbreiten betragen und zum anderen darf das
Zentrum der Masse nicht verschoben werden. Da die Zeitschritte aufgrund der Zeit-
schrittkriterien (siehe Kapitel 3.4) klein sind, ändert sich die Masse nicht sprunghaft,
sondern steigt langsam an. Die Menge der zugefügten Flüssigkeit wird protokolliert
und die Auswirkungen auf die Kollisionsdynamik werden im Folgenden im Detail dis-
kutiert. In Abbildung 4.6 ist der Ort der Volumenaddition visualisiert. Dabei ist eine
rippenförmige Struktur zu erkennen, die aufgrund der Gitterabhängigkeit der Addi-
tion entsteht. Neben der Gesamtzunahme wird auch der Ort der zugefügten Masse
erfasst.
Schritt 2: Korrektur der Kräfte der Oberflächenspannung
Der zweite Schritt der Stabilisierung beginnt mit der Definition von zwei zusätz-
lichen f -Feldern. Diese Felder sind Modifikationen des ursprünglichen f -Feldes und
enthalten nur auf einer Seite des Kollisionskomplexes eine Oberfläche, wie in Abbil-
dung 4.7 dargestellt. Ein Feld, das nur auf einer Seite Interface enthält, erhält man,
wenn man alle f -Werte auf der gegenüberliegenden Seite der Lamelle auf eins setzt.
Die Kräfte aufgrund von Oberflächenspannung werden für die Felder berechnet, die
nur auf einer Seite der Lamelle ein Interface besitzen und für das Originalfeld. An-
schließend werden die Zellen des Kollisionskomplexes als Zellen auf der linken oder
rechten Seite in dem Lamellenbereich oder als Rand-Zellen kategorisiert, wobei die
gleichen Spezifikationen wie bei Schritt eins verwendet werden. Diese Kategorien
werden verwendet, um die Felder mit den Oberflächenspannungskräften zu einem
Feld zu kombinieren: Die Oberflächenspannungskräfte, die mit dem f -Feld erzeugt
wurden, welches nur die linke Seite der Lamelle enthält, werden verwendet, wenn
die Zellen kategorisiert sind als “links von der Lamelle”. Das Verfahren für die rechte
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Abb. 4.5.: Die Lamellen-Zellen werden mit Flüssigkeit gefüllt, um eine Mindestdicke
von zwei Zellbreiten zu erhalten. Die Zahlen auf der linken Seite stel-
len die Dicke des Kollisionskomplexes dar und werden verwendet, um die
Regionen “ Rand” und “Lamelle” zu unterscheiden.
  
3.10-12
2.10-12
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0
Volumenaddition
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Abb. 4.6.: Ort der Volumenaddition bei einer zentralen Tropfenkollision mit einer
Auflösung von 48 Zellen pro Durchmesser. Die rippenförmige Struktur ist
parallel zu den Zellflächen orientiert.
34
Lamellenseite ist analog. Zellen in der Mitte der Lamelle müssen keine Oberflächen-
spannungskräfte zugeordnet werden, da diese Zellen kein Interface enthalten. In
der Randzone werden die Kräfte genutzt, die mit dem ursprünglichen f -Feld erzeugt
werden.
Dieses Vorgehen vermeidet die Interferenz der beiden Lamellenoberflächen in ei-
ner physikalisch sinnvollen Weise. Eine Vorhersage des Lamellenzerfalls ist mit dieser
Modifikation nicht möglich, sodass der hier vorgestellte Ansatz auf Fälle beschränkt
ist, bei denen die Stabilität der Lamelle bekannt ist, wie beispielsweise binäre Kolli-
sionen von Flüssigkeitstropfen. Ein Vorteil dieses Verfahrens ist, dass die Reibungs-
kräfte in der Lamelle mit den üblichen Verfahren berechnet werden können. Dies
wäre nicht möglich, wenn die Lamellendicke weniger als eine Gitterweite betragen
würde.
Abb. 4.7.: Schematische Darstellung der Lamellenstabilisierung, mittig: originales f -
Feld mit dem Stoßkomplexrand im oberen Bereich und der Lamelle darun-
ter, seitlich: f -Feld, welches für die Berechnung der Oberflächenspannung
auf der rechten bzw. linken Lamellenoberfläche verwendet wird.
Validierung
Konfiguration 1
Im folgenden Abschnitt wird die Lamellenstabilisierung mit einer zentralen Kolli-
sion zweier gleichgroßer Tropfen und einer dezentralen Kollision validiert.
Die Simulation der zentralen Kollision wird mit Experimenten von Willis und Orme
vergleichen[127]. Des Weiteren wird mit einer Simulation mit der Stabilisierung auf
der Symmetrie-Ebene verglichen, bei der keine Flüssigkeit addiert wird (beschrie-
ben im Abschnitt 4.2). Die Position der Tropfen und ihre Geschwindigkeitsvektoren
werden um 5 Grad relativ zu den Koordinatenachsen des Rechengebiets geneigt,
dargestellt in Abbildung 4.8. So wird verhindert, dass die Lamellenoberfläche exakt
parallel zu den Gitterflächen ist. Abbildung 4.9 zeigt den maximalen Durchmesser
des Kollisionskomplexes als Funktion der Zeit mit und ohne Stabilisierung durch
FS3D. Die Kollision ist mit 8 Millionen Zellen aufgelöst, wobei eine Symmetrieebene
verwendet wurde. Dies entspricht einer Auflösung von 48 Zellen/D0. Ein Vergleich
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Abb. 4.8.: Setup der Tropfenkollision zur Validierung der Stabilisierung. Die Koor-
dinaten der Tropfen sind um 5◦ relativ zu den Koordinatenachsen des
Rechengebiets geneigt.
beider Simulationen zeigt, dass die weitere Kollisionsdynamik nach dem Zerfall der
Lamelle stark gestört ist, da die Rückstellkräfte der Oberflächenspannung mit dem
Zerfall der Lamelle verschwinden. Abbildung 4.10 zeigt die Entwicklung des Kollisi-
standard CFD
Lamellenstabilisierung
experimentelle Daten
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Abb. 4.9.: Evolution des Durchmessers des Stoßkomplexes mit und ohne Stabi-
lisierung, verglichen mit experimentellen Daten von Willis und Orme
(2003)[127].
onskomplexes mit und ohne Stabilisierung. Der Zerfall der Lamelle beginnt kurz nach
dem Erreichen der maximalen Ausdehnung, die ersten Löcher in der Lamelle erschei-
nen zwischen Lamelle und Rand. Dies ist konsistent mit Roisman et al.[107], der die
Geometrie einer Pralllamelle mit der Geometrie einer Gaußschen Glockenkurve ver-
gleicht, bei der die maximale Dicke der Lamelle in der Mitte und die minimale Dicke
in der Nähe des Randes ist. Die Geometrie einer Pralllamelle nach einer dezentralen
Kollision ist in Bild 4.13 dargestellt.
Gitterstudie
In diesem Abschnitt wird der Einfluss der Auflösung auf die Vorhersage der Kolli-
sionsdynamik mit dem Algorithmus zur Stabilisierung untersucht. Die erste Validie-
rung ist eine zentrale Kollision von zwei gleichgroßen Tropfen, zu der experimentelle
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Abb. 4.10.: Geometrie des Kollisionskomplexes. Obere Reihe: standard VOF-
Simulation; darunter: VOF-Simulation mit Stabilisierung.
Daten von Willis und Orme[127] zu Verfügung stehen. Abbildung 4.11 zeigt die Ent-
wicklung des maximalen Durchmessers des Stoßkomplexes als Funktion der Zeit für
unterschiedliche Auflösungen. In dem grob aufgelösten Fall wird die Kollision mit
1.0 Millionen Zellen aufgelöst, was 24 Zellen/D0 entspricht. In diesem Fall werden
34.8 % Masse hinzugefügt. Abbildung 4.11 zeigt, dass die Kontraktion des Kollisi-
onskomplexes zu langsam ist im Vergleich zu den Experimenten. Diese Abweichung
wird durch die Trägheit der hinzugefügten Masse verursacht. Der zweite Fall wird mit
8.4 Mio. Zellen aufgelöst, das entspricht 48 Zellen/D0, wobei 3 % Masse hinzugefügt
werden, um die Lamelle stabil zu halten. Der dritte Fall ist mit 67 Millionen Zellen
aufgelöst (96 Zellen/D0), wobei 0.07 % Masse hinzugefügt werden. Eine Übersicht
über das Setup befindet sich in Tabelle A.2. Als Referenzfall wird eine Simulation
mit einer speziellen Stabilisierung auf der Symmetrie-Ebene genutzt, wobei keine
Masse addiert wird (siehe Abschnitt 4.2). Die Abweichung in Bezug auf den maxi-
malen Durchmesser des Kollisionskomplexes ist in der Tabelle 4.1 zusammengefasst.
Um zu überprüfen, ob der Algorithmus durch eine Neigung der Lamelle senkrecht
Gitter Auflösung addierte Masse Abweichung vom Referenzfall
[Zellen] [Zellen/D0] [%] [%]
128×128×64 24 34.8 4.14
256×256×128 48 3.0 2.11
512×512×256 96 0.07 0.98
Tabelle 4.1.: Daten der Gitterstudie.
zur x-Richtung beeinflusst wird, werden Simulationen mit einer Neigung von null
Grad und fünf Grad verglichen. Das Ergebnis ist, dass die Neigung keine signifikan-
te Auswirkung auf die Evolution hat. Bei null Grad Neigung werden 3.35 % Masse
hinzugefügt, im Fall von fünf Grad werden 3.0 % Masse hinzugefügt. Die veränderte
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Abb. 4.11.: Gitterstudie zur Stabilisierung im Fall einer asymmetrischen Kollision im
Vergleich mit experimentellen Daten[127]. Zusätzlich sind Ergebnisse mit
der Stabilisierung im Fall einer symmetrischen Kollision dargestellt.
Masse führt zu einer Änderung der maximalen Ausdehnung des Stoßkomplexes um
0.2 %.
Konfiguration 2
Die Lamellenstabilisierung wird durch Vergleich mit Experimenten von Qian und
Law[96] validiert. Die Auflösung der Simulation beträgt 512 × 512 × 256 Zellen,
das entspricht 166 Zellen/D0. Tabelle 4.2 zeigt die maximale Ausdehnung des Kol-
lisionskomplexes im Experiment von Qian und Law[96]. Die berechnete Größe des
Kollisionskomplexes durch FS3D zeigt eine gute Übereinstimmung mit den experi-
mentellen Daten. Die Simulation zeigt, dass die dünne Pralllamelle der Kollision bei
t = 0.45 ms entsteht und bei t = 0.7 ms verschwindet. Die Experimente von Qian
und Law[96] werden auch als Validierungsdaten von Nikolopoulos et al.[75] verwen-
det. Trotz der Tatsache, dass eine adaptive Verfeinerung verwendet wird, zerfällt
die Lamelle in ihren Simulationen. Tabelle 4.2 zeigt, dass die zerfallene Lamelle
in[75] zu einer starken Abweichung bei t = 0.95 ms führt, während die Vorhersage
der Größe des Kollisionskomplexes gegen Ende der Simulation durch FS3D weniger
Abweichung zeigt. Diese Ergebnisse müssen mit Vorsicht beurteilt werden, denn Ni-
kolopoulos et al.[75] schätzen die Genauigkeit der Messung des Durchmessers mit
0.3 D0 ein. Ein deutlicheres Ergebnis zeigt der Vergleich der Stoßkomplexgeometrie
in Abbildung 4.12, in der die Vorhersage der Geometrie des Kollisionskomplexes
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mit FS3D sowie die Ergebnisse von Nikolopoulos et al.[75] und die experimentellen
Ergebnisse von Qian und Law[96] dargestellt sind. Die mit FS3D berechnete Stoß-
komplexgeometrie zeigt eine kreuzförmige Geometrie, die auch im Experiment zu
erkennen ist. Die von Nikolopoulos et al.[75] berechnete Stoßkomplexgeometrie ist
aufgrund des Lamellenzerfalls gestört und zeigt eine längliche Stoßkomplexgeome-
trie. Der Zusatz von künstlicher Masse durch den Stabilisierungs-Algorithmus ist in
t Experiment Abweichung FS3D Abweichung der Simulation
[ms] [Dmax/D0] [%] von Nikolopoulos et al.[%]
0.10 1.54 1.5 1.6
0.50 2.28 11.1 8.6
0.73 2.43 5.5 0.0
0.95 2.27 0.6 7.0
Tabelle 4.2.: Maximale Ausdehnung des Kollisionskomplexes. Die Durchmesseranga-
ben sind aus[75] entnommen.
t = 0.10 (ms)      0.50                     0.73            0.95
Experiment
FS3D
Literatur
Abb. 4.12.: Experimentelle Daten von Qian und Law[96] einer dezentralen Kollision
von Wassertropfen (obere Reihe), Simulationsergebnisse mit FS3D mit
dem Stabilisierungsalgorithmus (mittlere Reihe) und Simulationsergeb-
nisse von Nikolopoulos et al.[75] mit Hilfe einer adaptiven Gitterverfeine-
rung (untere Reihe).
Tabelle 4.3 aufgeführt. Selbst bei der maximalen Auflösung würde die Lamelle ohne
Stabilisierung zerfallen.
Abbildung 4.13 zeigt die Geometrie der Lamelle, aufgelöst mit 8 Millionen Zellen
und 70 Millionen Zellen. Die hohe Auflösung der Simulation zeigt, dass die minimale
Dicke der Lamelle in der Nähe des Randes angeordnet ist. Dies ist der Grund, warum
ein numerischer Zerfall an dieser Stelle beginnt. Die Anwendung des Stabilisierungs-
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Gitterzellen relative Massenzunahme
[−] [∆m/m]
64 × 64 × 32 6×10−2
128 × 128 × 64 5×10−3
256 × 256 × 128 3.5×10−6
512 × 512 × 256 1.1×10−6
Tabelle 4.3.: Flüssigkeitszunahme in der Simulation der dezentralen Kollisionen mit
Stabilisierungsalgorithmus.
Abb. 4.13.: Geometrie der Lamelle bei t = 66 ms, simuliert mit 83 Zellen/D0
(schwarz) und 166 Zellen/D0 (weiß).
algorithmus für Lamellen ermöglicht es, die Dynamik von Tropfenkollisionen, bei
denen eine dünne Pralllamelle auftritt, mit einem VOF-Code physikalisch sinnvoll zu
erfassen.
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Abbildung 4.14 verdeutlicht den Vorteil der Stabilisierung: Sie zeigt links eine Si-
mulation ohne Stabilisierung, bei der zwei Tropfen aus der Kollision resultieren und
in der Mitte das zugehörige Experiment (Prof. Sommerfeld, Matin Luther Universität
Halle Wittenberg), bei der insgesamt drei Tropfen entstehen. Rechts ist das Simula-
tionsergebnis mit Stabilisierung dargestellt. Der Kollisionsausgang wird nun richtig
erfasst.
Abb. 4.14.: Evolution einer Tropfenkollision. Simulation ohne Stabilisierung (links),
Experiment (Mitte) sowie Simulation mit Stabilisierung (rechts).
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5 Mechanistische Modellierung der
Kollision viskoser Tropfen
Ein langfristiges Ziel der Arbeit im Schwerpunktprogramms (SPP) 1423 “Prozess-
Spray” ist die Herleitung mechanistischer Modelle zur Vorhersage der Kollisionser-
gebnisse. Diese können als Schließungsgleichungen in skalenreduzierten Simulatio-
nen wie Euler-Euler-oder Euler-Lagrange-Simulationen verwendet werden. In einem
mechanistischen Modell wird die zugrunde liegende Kollisionsströmung vereinfacht
erfasst, d.h. der Mechanismus der Kollision wird in dem Modell abgebildet. Die Nä-
herungen können einzeln überprüft werden und der Gültigkeitsbereich des Modells
entspricht dem Gültigkeitsbereich der Näherungen. Bei einem empirischen Modell
dagegen ist der Gültigkeitsbereich nicht bekannt, folglich ist die Anwendung eines
empirischen Modells mit einer großen Unsicherheit behaftet.
Stand der Technik zu Kollisionsmodellen
Ashgriz und Poo[5] modellieren den Ausgang von Kollisionen von Wassertropfen.
Als Datenbasis werden eigene Experimente genutzt, die in Kollisionsdiagramme ein-
geordnet werden, d.h. in Diagramme Weberzahl vs. Versatz, gültig jeweils für ein
Stoffsystem und ein Durchmesserverhältnis. In dem Modell von Ashgriz und Poo
werden Vereinfachungen vorgenommen, beispielsweise die Vernachlässigung visko-
ser Dissipation mit der Begründung, dass kein signifikanter Einfluss auf den Ausgang
der Kollision besteht. Mithilfe von Energie- und Kräftebilanzen wird ein Modell her-
geleitet, welches den Ausgang der Kollisionen von Wassertropfen vorhersagen kann.
Die zugrunde gelegten Strömungsregime sind stark vereinfacht; beispielsweise lau-
tet das Kriterium für Zerfall, dass die kinetische Energie im System 75 % der Oberflä-
chenenergie übersteigt. Eine Erweiterung des Modells durch Ko und Ryou (2005)[56]
ermöglicht die Vorhersage der Anzahl von Satellitentropfen auf der Basis eines em-
pirischen Modells. Die von Brenn et al.[14,16] vorgestellte Modellierung ermöglicht
die Vorhersage von Anzahl und Größe von Satellitentropfen. Die Modellierung um-
fasst die (vereinfachte) Bilanzierung von Masse, Energie und Drehimpuls und ist
anwendbar für zentrale und dezentrale Kollisionen von Tropfen mit gleichgroßem
Durchmesser. Einzelne Strömungsregime werden nicht betrachtet; der Einfluss der
Viskosität wird vernachlässigt[16] beziehungsweise über einen Anpassungsfaktor ein-
geführt[14]. Ein detailliertes Kollisionsmodell unter der Berücksichtigung verschiede-
ner Strömungsregime wird von Roisman[105] vorgestellt und später von Pan und
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Roisman[87] revidiert. Munnannur und Reitz[71] kombinieren Kollisionsmodelle aus
der Literatur mit der Zielsetzung, ein geschlossenes Modell für alle Kollisionsausgän-
ge zu erstellen. Mit den Modellen werden auch die entsprechenden Vereinfachungen
übernommen, z. B. wird die viskose Dissipation pauschal mit 30 % der Gesamtener-
gie abgeschätzt. Zhang und Law[135] stellen ein Modell für die Unterscheidung von
Koaleszenz und Bouncing vor. Es gelingt, das nicht-monotone Verhalten Koaleszenz-
Bouncing-Koaleszenz abzubilden; eine Vorhersage der kritischen Weberzahlen ge-
lingt allerdings nicht.
Das Kollisionsmodell von Roisman et al. (2012)[108] stellt den Ausgangspunkt für
die mechanistische Modellierung in der vorliegenden Arbeit dar und wird daher im
Folgenden ausführlich beschrieben.
Die Strömung in der Lamelle wird durch eine achsensymmetrische Strömung ei-
nes Flüssigkeitsfilms angenähert[129,130]. Mit der Annahme, dass der Film dünn und
unendlich ausgebreitet ist, ergeben Impuls- und Massenbilanz die Lamellendicke als
Funktion von Radius und Zeit[106],
hL =
τ2
(t +τ)2
H0

− rτ
t +τ

. (5.1)
Die Funktion H0 muss weiter spezifiziert werden. Gemäß Roisman et al. (2009)
[107]
kann die Geometrie einer Lamelle durch eine Gaußsche Glockenkurve angenähert
werden. Eingesetzt in Gleichung 5.1 ergibt sich
hL =
Θ1
(t +τ)2
exp

− 6Θ2r
2
(t +τ)2

. (5.2)
Die als konstant angenommenen Parameter Θ1, Θ2 und τ müssen durch den Ver-
gleich mit experimentellen oder numerischen Daten bestimmt werden; Roisman et
al.[108] geben den Parametersatz Θ1 = Θ2 = 0.39 und τ= 0.25 an.
Um die Dynamik des Randes zu erfassen, werden die Masse des Randes und der
Impulsaustausch zwischen Lamelle und Rand bilanziert. In die Impulsbilanz gehen
die Trägheit des Randes, die Reibung aufgrund der Strömung in der Lamelle, die
Oberflächenspannungskraft sowie die Trägheit der in den Rand fließenden Lamel-
lenflüssigkeit ein. Damit ergeben sich die Gleichungen
m˙R = 2piRρh(vr − R˙), (5.3)
mRR¨= 2piRρh(vr − R˙)2 − 4piRσ− 12piRh ηt +τ , (5.4)
mit dem Radius R, der als Abstand des Kollisionszentrums zur Mitte des Randes de-
finiert ist, der Masse des Randes mR, der radialen Komponente der Geschwindigkeit
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der Lamellenflüssigkeit vr und der Viskosität der Flüssigkeit η. Der Reibungsterm er-
gibt sich aus der Analyse der Filmströmung. Eine Prinzipskizze ist in Abbildung 5.1
dargestellt.
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Abb. 5.1.: Modell von Roisman et al.[108] für Tropfenkollisionen. Die Geometrie eines
Stoßkomplexes einer binären Tropfenkollision (links) wird durch einen
sich ausbreitenden dünnen Film beschrieben (Mitte). Die Dynamik des
Randes ergibt sich durch den Impulsaustausch zwischen Lamelle und Rand
(rechts). In die Impulsbilanz gehen die Reibung Iη, die Oberflächenspan-
nung Iσ, die Trägheit der Lamellenflüssigkeit IL und die Trägheit des Ran-
des IT ein.
Aus der Bilanzgleichung für den Impuls (Gl. 5.4) ergibt sich eine gewöhnliche
Differenzialgleichung für den Radius. Diese lautet
VR
4piR
R¨= hL

R
t +τ
− R˙
2
− 12hL
Re (t+τ)
− 4
We
(5.5)
in entdimensionalisierter Form mit dem Randvolumen VR, dessen Berechnung in Ka-
pitel 5.1 erläutert wird. Die Differentialgleichung kann numerisch gelöst werden,
wenn die Anfangsbedingungen für den Radius R und dessen Ausbreitungsgeschwin-
digkeit R˙ bekannt sind. Bei der Herleitung wurde die Näherung benutzt, dass der
Randradius viel kleiner als der Stoßkomplexradius ist. Unter der Annahme einer
Torusform für den Rand ergibt sich der Randradius a zu
a =
√√ VR
2pi2R
. (5.6)
Der Durchmesser des Stoßkomplexes beträgt D = 2(R+ a).
Die Differenzialgleichung (5.5) kann die Entwicklung des Stoßkomplexdurchmes-
sers einer zentralen Kollision vom ersten Kontakt bis zum Ende der Kontraktions-
phase vorhersagen, wobei die Gleichungen in Roisman et al. (2012)[108] für den
3-phasigen Fall hergeleitet werden. Ein Nachteil des Modells ist die Unterschätzung
der viskosen Effekte, d.h. für moderate Reynolds- und Weberzahlen ist das Modell
44
nicht geeignet. Ausgehend von der Durchmesserevolution kann das Kollisionsergeb-
nis vorhergesagt werden. Entsprechende Ansätze werden in Roisman (2004)[105]
vorgestellt.
5.1 Modellerweiterung
Der Grund für die oben genannten Abweichungen zwischen Modellergebnissen
und der tatsächlichen Kollisionsdynamik liegt in der Beschreibung der Lamellen-
dicke als Funktion von Radius und Zeit. Die Lamellendicke (Gl. 5.2) geht in die
Berechnung der Kollisionsdynamik ein, wobei im originalen Modell Θ1 = Θ2 gilt.
Eine Variation der Reynoldszahl, beispielsweise von 100 bis 300 bei einer Weberzahl
von 200, führt beim ursprünglichen Modell zu einer Änderung des maximalen Durch-
messers von 0.03 %. Simulationen zeigen, dass die Durchmesserdifferenz aufgrund
der Reynoldszahlvariation bei dieser Konfiguration 20 % beträgt. Der Einfluss der
Viskosität kann im Originalmodell nicht mit ausreichender Genauigkeit vorhergesagt
werden.
Das Modell wird erweitert, indem die ursprünglich vorhandenen unterschiedlichen
Θi genutzt werden, um Lamellendicke und Dickenevolution getrennt zu beschreiben.
Der erste Teil von Gl. 5.2 beschreibt die zeitliche Entwicklung der Lamellendicke,
der zweite Teil beschreibt die Geometrie der Lamelle. Das dimensionslose Volumen
des Randes VR muss neu bestimmt werden, damit die Massenerhaltung (Gl. 5.3)
weiterhin gewährleistet ist. Das Volumen des Randes wird berechnet gemäß
VR =
2pi
6
− 4pi
R∫
0
rhL(r)dr =
pi
3
+
piΘ1
3

1
Θ2
− 1
(t +τ)2
exp

6R2Θ2
(t +τ)2

. (5.7)
Mit dieser Erweiterung wird das Modell an Kollisionen mit einem signifikanten
Einfluss der Viskosität angepasst. Die Dynamik von Kollisionen mit Reynoldszahlen
und Weberzahlen im Bereich von 100 - 300 werden untersucht. Die beiden Parameter
Θi werden getrennt bestimmt, indem Θ1 an die Dickenevolution angepasst wird und
Θ2 an die Geometrie der Lamelle.
Zuerst erfolgt eine quantitative Validierung des erweiterten Modells. Dazu werden
die Parameter des Modells mithilfe numerischer Simulationen der vollen zeitlichen
Entwicklung der Kollisionen bestimmt. Die mit dem Modell vorhergesagte Kollisi-
onsdynamik wird anschließend mit der per DNS berechneten Kollisionsdynamik ver-
glichen. Der zweite Schritt ist eine hybride Modellierung. Dazu werden Daten aus
der Simulation der Anfangsphase als Input für das Modell verwendet. Die weitere
Kollisionsdynamik wird anschließend mit dem Modell berechnet.
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5.2 Validierung
Erzeugen einer Datenbasis
Für die Validierung werden Simulationen zentraler Kollisionen gleichgroßer Trop-
fen durchgeführt. Der Anfangsdurchmesser der Tropfen beträgt 1 mm, die Relativge-
schwindigkeit beträgt 1 m/s. Reynolds- und Weberzahl werden mittels Variation von
Viskosität und Oberflächenspannung eingestellt. Eine Übersicht über die Variation
der Materialwerte gibt Tabelle 5.1.
```````````````Weberzahl
Reynoldszahl
100 200 300
100 σ = 10 mN/m σ = 10 mN/m σ = 10 mN/m
η = 10 mPa s η = 5 mPa s η = 3.33 mPa s
200 σ = 5 mN/m σ = 5 mN/m σ = 5 mN/m
η = 10 mPa s η = 5 mPa s η = 3.33 mPa s
300 σ = 3.33 mN/m σ = 3.33 mN/m σ = 3.33 mN/m
η = 10 mPa s η = 5 mPa s η = 3.33 mPa s
Tabelle 5.1.: Parameterstudie für die Validierung des mechanistischen
Kollisionsmodells.
Die Simulationen werden mit 3 Symmetrieebenen bei einer Rechengebietsgröße
von 2.4 × 2.4 × 1.2 mm3 mit einer Auflösung von 102 Zellen/D0 durchgeführt. Um
den Zerfall der Lamelle zu vermeiden, wurde die in Kapitel 4.2 beschriebene Sta-
bilisierung verwendet. Die Gitterabhängigkeit bei Re = 200 und We = 200 wurde
getestet, eine Simulation mit halber Auflösung ergibt eine maximale Abweichung
von weniger als 1 % bezogen auf den maximalen Durchmesser.
Validierung des erweiterten Modells
Im Folgenden soll untersucht werden, inwiefern Gleichung 5.2 die Evolution der
Lamellendicke wiedergeben kann und welche Werte Θ1 und τ annehmen. Zu diesem
Zweck wird Gl. 5.2 in eine Geradengleichung umgeformt,
1p
hL
=
1p
Θ1
(t +τ), (5.8)
wobei die Lamellendicke im Zentrum (r = 0) betrachtet wird. Abbildung 5.2 zeigt
die Entwicklung der Lamellendicke für die Kollision bei Re = 200 und We = 200.
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Abb. 5.2.: Evolution der Lamellendicke.
Durch die Umformung in eine Geradengleichung ist die Güte der Approximation
gut zu erkennen. Die Simulationsergebnisse der Lamellendicke sind nahezu line-
ar angeordnet; für t∗ < 2 ist eine Abweichung vom linearen Verlauf zu erkennen
(t∗=t ·Urel/D0). Die Ursache ist, dass sich hier noch keine Lamelle gebildet hat und
daher das Modell nicht gültig ist. Mittels Least-Square Verfahren kann die in Abb. 5.2
dargestellte Ausgleichsgerade ermittelt werden, wobei nur Datenpunkte für t∗ ≥ 2
genutzt werden. Geradensteigung bzw. Schnittpunkt mit der Ordinatenachse ergibt
die Parameter Θ1 und τ. Die maximale Abweichung von der Ausgleichsgeraden be-
trägt 2.5 %. Die ursprünglichen Parameter von Roisman et al.[108] erzielen eine mo-
derate Übereinstimmung.
Abb. 5.2 zeigt, dass das erweiterte Modell gute Ergebnisse liefert. Die Ergebnisse
der Simulation liegen nahezu perfekt auf einer Geraden. Folglich ist die in Gl. 5.2
getroffene Annahme über die Charakteristik der Lamellendickenevolution gültig.
Lamellengeometrie
Die Approximation der Lamellengeometrie bei Kollisionen mit niedrigen Reynolds-
zahlen muss validiert werden. Wie in den Kapiteln 7.3 und 7.4 beschrieben wird,
ist die Dissipationsrate bei binären Kollisionen direkt nach dem initialen Kontakt der
Tropfen maximal. Die direkte Berücksichtigung der Viskosität im Modell von Roisman
et al.[108] erfasst die Dissipation aufgrund von Reibung in der Lamelle. Die Dissipa-
tion aufgrund der Prallströmung zu Kollisionsbeginn wird indirekt erfasst, da diese
die Geometrie des Stoßkomplexes beeinflusst. Folglich wird der Viskositätseinfluss
im mechanistischen Modell mit einer guten Approximation der Lamellengeometrie
sowie geeigneten Anfangsbedingungen für den Radius erfasst. Abb. 5.3 zeigt Simu-
lationsergebnisse der Lamellengeometrie für Reynoldszahlen 100, 200 und 300 bei
einer Weberzahl von 200.
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Abb. 5.3.: Lamellengeometrie und Approximation.
Für die Bestimmung des Parameters Θ2 wird Gleichung 5.2 mittels Least-Square
Approximation an die Simulationsergebnisse angepasst. Um eine Beeinflussung des
Parameters Θ2 durch den Randbereich auszuschließen, werden alle Werte, die auf
das lokale Minimum vor dem Rand folgen, nicht berücksichtigt. Abbildung 5.3 zeigt
die Näherung der Lamellengeometrie an die Simulationsergebnisse. Offensichtlich
kann mit Gleichung 5.2 eine gute Übereinstimmung erreicht werden. Die Überein-
stimmung bleibt bei der weiteren zeitlichen Entwicklung bestehen.
Anfangsbedingungen
Die Vorgehensweise bei der Bestimmung der Anfangsbedingungen R und R˙ in Glei-
chung 5.5 ist wie folgt: Zunächst werden die Radien zu zwei Zeitpunkten, t∗ = 1
und t∗ = 2, aus den Simulationen extrahiert. Der anfängliche Radius bei t∗ = 1
kann direkt im Modell verwendet werden. Anschließend wird die Ausbreitungsge-
schwindigkeit des Radius angepasst, sodass der Radius im Modell mit dem Wert der
Simulation bei t∗ = 2 übereinstimmt.
Validierung der Modellierung
Die Parameter können nun in das Modell eingesetzt werden. Die Lösung der Dif-
ferenzialgleichung erfolgt numerisch. Das Ergebnis ist die Entwicklung des Durch-
messers als Funktion der Zeit. Abbildung 5.4 zeigt, dass das Modell eine sehr gute
Übereinstimmung mit den Simulationsergebnissen liefert. Die Abweichung bezüg-
lich des maximalen Durchmessers beträgt 0.2 %. Eine Übersicht über die ermittelten
Parameter aller simulierten Kollisionen ist in Tabelle 5.2 dargestellt.
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Abb. 5.4.: Validierung des mechanistischen Kollisionsmodells.
```````````````Weberzahl
Reynoldszahl
100 200 300
100 Θ1 = 0.164 Θ1 = 0.321 Θ1 = 0.393
Θ2 = 0.222 Θ2 = 0.370 Θ2 = 0.436
τ= −0.173 τ= 0.158 τ= 0.281
200 Θ1 = 0.209 Θ1 = 0.266 Θ1 = 0.300
Θ2 = 0.355 Θ2 = 0.334 Θ2 = 0.357
τ= −0.067 τ= 0.040 τ= 0.098
300 Θ1 = 0.320 Θ1 = 0.251 Θ1 = 0.284
Θ2 = 0.017 Θ2 = 0.314 Θ2 = 0.359
τ= 0.388 τ= 0.008 τ= 0.105
Tabelle 5.2.: Die ermittelten Parameter für das erweiterte Kollisionsmodell.
5.3 Ergebnisse
Hybride Modellierung
Um ein prädiktives mechanistischen Modell zu entwickeln, werden nur die ers-
ten Momente der Kollision simuliert, um die Anfangsbedingungen und den Geo-
metrieparameter Θ2 zu erhalten. Die Simulation wird bei t ·Urel/D0 = 2 gestoppt.
Problematisch sind bei dieser Vorgehensweise die Parameter zur Beschreibung der
Dickenevolution, da die Simulation der kompletten Kollision nötig wäre, um die Pa-
rameter für eine Kollision anzupassen. Tabelle 5.2 zeigt die Parameter der durchge-
führten Simulationen. Eine Gesetzmäßigkeit zur Bestimmung von Θ1 und τ ist nicht
zu erkennen.
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Abb. 5.5.: Lamellendicke als Funktion der Zeit. Alle Fälle, deren Dicke in dieser Dar-
stellung einen linearen Verlauf für t∗ > 2 zeigt, können mit dem Modell
erfasst werden. Die gestrichelte Linie zeigt die Ausgleichsgerade.
In Abbildung 5.5 ist die Dickenevolution aller Simulationen dargestellt. Die Ab-
bildung erlaubt die Bestimmung des Gültigkeitsbereichs des Modells. Für alle Fälle,
die nach Gleichung 5.8 eine Gerade darstellen, ist das Modell gültig. Die Kollisionen
mit der Reynoldszahl 100 sowie der Fall Re=200, We=100 fallen aus dem Gültig-
keitsbereich und wurden daher auch nicht in die Berechnung der Ausgleichsgeraden
mit einbezogen. Mit den verbleibenden Daten wird nun eine Gerade mittels Least-
Square-Fitting ermittelt. Diese Ausgleichsgerade ist in Abbildung 5.6 gestrichelt dar-
gestellt. Für die Parameter η1 ergibt sich der Wert 0.299 und für τ der Wert 0.105.
Diese Parameter werden nun für alle Kollisionen in dem hybriden Kollisionsmodell
verwendet.
Der Geometrieparameter η2 wird zum Zeitpunkt t
∗ = 2 bestimmt. Die Vorgehens-
weise zur Bestimmung ist ähnlich wie für den Validierungsfall beschrieben; der ein-
zige Unterschied besteht darin, dass für Θ1(t+τ)2 in Gleichung 5.2 direkt die bekannte
Lamellendicke zum Zeitpunkt t∗ = 2 eingesetzt wird.
Validierung des hybriden Modells
Ergebnisse für We = 300 unter Variation der Reynoldszahl sind in Abb. 5.6 darge-
stellt. Die größte Abweichung beträgt 2.7 % für den Maximaldurchmesser und tritt
im Fall von Re=100 auf. Die größte Abweichung wird beim größten Viskositätsein-
fluss beobachtet, da die Lamelle bei hoher Viskosität vergleichsweise kurz existiert
und daher nicht optimal in den Gültigkeitsbereich des Modells fällt. Außerdem ist
der Rand, bezogen auf den Gesamtdurchmesser, größer. Daraus folgt eine vergrö-
ßerte Übergangszone, die im vorliegenden Modell nicht erfasst wird. Abbildung 5.6
zeigt, dass der Zeitpunkt, bei dem der maximale Durchmesser entsteht, gut vorherge-
sagt wird. Die Rückzugsgeschwindigkeit ist beim Modell für Re=100 langsamer, für
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Abb. 5.6.: Simulation und Ergebnisse des Modells für eine Weberzahl von 300.
Re=200 und Re=300 sagt das Modell einen schnelleren Rückzug voraus. Das Ende
der Kontraktionsphase wird in allen drei Fällen fast gleichzeitig erreicht.
Vergleich: Experiment, Simulationen und mechanistisches Modell
Mittels hybrider Modellierung soll die Entwicklung des Durchmessers einer Kolli-
sion vorhergesagt werden, die am Institut für Thermodynamik der Luft- und Raum-
fahrt (ITLR), Universität Stuttgart, experimentell untersucht wurde. Ziel ist der Ver-
gleich von Simulation, Experiment und mechanistischem Modell.
Experiment
Die zentrale Kollision von zwei gleichgroßen Isopropanol-Tropfen wird experimen-
tell untersucht. Der Durchmesser beträgt 233µm, die Relativgeschwindigkeit beträgt
5.7 m/s. Die Materialwerte von Isopropanol sind eine Dichte von 784.5 kg/m3, eine
Viskosität von 2.39 mPa s und eine Oberflächenspannung von 2.14 · 10−2 N/m. Damit
ergibt sich eine Weberzahl von 273 und eine Reynoldszahl von 432.
Simulation
Die Simulation der Kollision erfolgt mit dem Volume-of-Fluid Code FS3D mit einem
Rechengebiet mit 7.5 ×7.5×3.25 · 10−4 m und einer Auflösung von 2562×128 Zellen
mit drei Symmetrieebenen. In der Prallebene ist zusätzlich die Lamellenstabilisierung
aktiv. Die resultierende Auflösung beträgt 80 Zellen/D0. Um die Gitterabhängigkeit
zu überprüfen, wurde eine Gitterstudie mit 60 Zellen/D0 und 40 Zellen/D0 durchge-
führt, deren Ergebnis in Abbildung 5.7 dargestellt ist . Das Diagramm links im Bild
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t.U0/D0 = 2,3                                             5,2                                                   8,2
80 Zellen/D
0
40 Zellen/D
0
60 Zellen/D
0
Abb. 5.7.: Gitterstudie mit 40, 60 und 80 Zellen/D0. Links ist die Entwicklung des
Durchmessers dargestellt, die rechten Bilder zeigen die Geometrie der
Grenzfläche in der Prallebene zu verschiedenen Zeitpunkten.
zeigt, dass die Entwicklung des Durchmessers im Fall von 60 und 80 Zellen/D0 sehr
ähnlich ist. Der Fall mit 40 Zellen/D0 führt zu einem vergrößerten Maximaldurch-
messer, außerdem ist ein Knick bei t∗ ≈ 10 zu erkennen. Die Abbildungen rechts
zeigen die Geometrie der Grenzfläche. Bei 60 Zellen/D0 ist nur eine geringe Abwei-
chung vom Referenzfall bzw. von der Kreisform zu erkennen. Bei 40 Zellen/D0 sind
zwei deutliche Ausbuchtungen zu erkennen. Aufgrund des groben Gitters setzt hier
eine Instabilität des Randes ein. Anfangs sind insgesamt 8 Ausbuchtungen (2 pro
Vierteltropfen) zu beobachten. Im weiteren Verlauf übersteigt die Größe der Aus-
buchtungen einen kritischen Wert. In der Folge verschmelzen je zwei benachbarte
Ausbuchtungen. Dieser Effekt führt zu dem Knick in der Entwicklung des Durchmes-
sers. Eine Simulation eines kompletten Tropfens, der gegen eine Symmetriewand
prallt, zeigt dieselbe Kollisionsdynamik. Folglich kann dieser Effekt nicht auf die seit-
lichen Symmetriewände zurückgeführt werden.
Diese Untersuchungen zeigen, dass der Fall mit 80 Zellen/D0 ausreichend aufge-
löst ist und bei einer weiteren Gitterverfeinerung keine Änderung des Durchmessers
zu erwarten ist. Der Maximaldurchmesser wird mit guter Genauigkeit vorhergesagt.
Die Kontraktion des Stoßkomplexes ist in der Simulation leicht verzögert, insgesamt
beträgt die Verzögerung am Simulationsende 5%. Die für die mechanistische Model-
lierung nötige Entwicklung des Durchmessers sowie die Geometrie der Grenzfläche
ist zu Beginn der Kollision für alle gezeigten Simulationen gleich und kann daher
auch für die Bestimmung der Parameter des hybriden Modells verwendet werden.
Die CPU-Zeiten für die Simulation der Kollision bei 40 und 80 Zellen/D0 stehen im
Verhältnis von 1:32. Der Vergleich einer Simulation der Anfangsphase mit grober
Auflösung und einer hoch aufgelösten Simulation der gesamten Kollisionsdynamik
bis zum Ende der Kontraktionsphase liefert ein Verhältnis der CPU-Zeiten von 1:300.
Bei der Simulation der Anfangsphase ist noch keine Lamellenstruktur vorhanden, da-
her stellt dieser Fall keine außergewöhnlichen Anforderungen an den Mehrphasen-
Strömungslöser. Bei der Simulation der gesamten Kollision wird das Auftreten einer
dünnen Lamelle beobachtet, welche mit speziellen Techniken vor dem numerisch be-
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dingten Zerfall bewahrt werden muss. Die hier genutzte Lamellenstabilisierung wird
in Kapitel 4 beschrieben.
Hybride Modellierung
Die Geometrie der Grenzfläche wird nach dem oben beschriebenen Verfahren be-
stimmt, der Geometrieparameter Θ2 ergibt sich zu 0.371. Aus der Simulation der An-
fangsphase ergibt sich ein dimensionsloser Durchmesser d/D0 von 2.1 bei t
∗=1 und
2.3 bei t∗=2. Der Durchmesser von 2.3 bei t∗=2 wird erreicht, wenn eine dimensi-
onslose Ausbreitungsgeschwindigkeit von R˙=2.14 eingestellt wird. Das Resultat ist
in Abbildung 5.8 dargestellt. Die Differenz bezüglich des maximalen Durchmessers
beträgt 1.7 % im Vergleich mit der Simulation und 1.5 % im Vergleich mit den expe-
rimentellen Daten.
Abb. 5.8.: Simulationsdaten, Ergebnisse des hybriden Kollisionsmodells und experi-
mentelle Daten des ITLR im Vergleich. Zusätzlich sind Ergebnisse des Mo-
dells dargestellt, bei denen die volle Evolution der Lamellendicke aus der
Simulation für die Bestimmung der Parameter Θ1 und τ genutzt wurde.
Limitierungen des mechanistischen Modells
Das Modell besitzt zwei Limitierungen. Der Minimalwert für Weber- und Reynolds-
zahl ist begrenzt durch die Forderung, dass die Kollisionsdynamik eine Phase aufwei-
sen muss, in der eine Lamelle zu beobachten ist. Bei einer zu kurzen Lamellenphase
sind die im Modell getroffenen Vereinfachungen nicht gültig; beispielsweise zeigt
Abb. 5.5, dass in Fällen von geringen Weber- und Reynoldszahlen die Evolution der
Lamellendicke nicht mit den genutzten Gleichungen beschrieben werden kann. Eine
Kollision ohne Lamelle kann problemlos mit DNS untersucht werden, ohne dass eine
hohe Auflösung nötig ist.
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Der Maximalwert für Weber- und Reynoldszahl ist begrenzt, da sich die Dickene-
volution mit steigender Kollisionsenergie ändert. Die Parameter Θ1 und τ wurden
anhand von Kollisionen mit Weberzahlen im Bereich von 100 - 300 bestimmt und für
diesen Bereich validiert. Abbildung 5.9 zeigt, dass bei einer höheren Weberzahl von
357 und einer Reynoldszahl von 178 bereits Abweichungen zu beobachten sind. Für
Weberzahlen oberhalb 300 sollte daher das Originalmodell von Roisman et al.[108]
genutzt werden.
Abb. 5.9.: Simulations- und Modellergebnisse sowie experimentelle Daten[127] für
eine Kollision mit We=357 und Re=178.
Fazit
Das mechanistische Kollisionsmodell von Roisman et al.[108], welches für große
Reynolds- und Weberzahlen gültig ist, wurde auf den Bereich moderater Weber- und
Reynoldszahlen erweitert. Dazu werden unterschiedliche Parameter für die Geome-
triebeschreibung der Lamelle eingeführt. Die Parameter der Gleichung der Lamellen-
dicke werden zum einen an die Lamellendicke im Stoßkomplexzentrum als Funk-
tion der Zeit angepasst und zum anderen an die Lamellendicke als Funktion des
Radius. Um das Modell zu validieren, werden Simulationen von zentralen Kollisio-
nen gleichgroßer Tropfen durchgeführt und die Parameter der Lamellendicke an die
Simulationsergebnisse angepasst. Das Kollisionsmodell erlaubt eine Vorhersage des
Stoßkomplexdurchmessers als Funktion der Zeit. Der Vergleich mit den Simulati-
onsdaten zeigt eine sehr gute Übereinstimmung der Durchmesserevolution. Folglich
sind die Annahmen und Vereinfachungen des Kollisionsmodells im Bereich modera-
ter Weber- und Reynoldszahlen gültig und erlauben mit geeigneten Parametern eine
Vorhersage der Kollisionsdynamik während der Expansions- und Kontraktionsphase.
Eine Simulationsstudie zeigt, dass konstante Parameter für die Lamellendicke als
Funktion der Zeit in einem Weberzahlbereich von 100 - 300 und einem Reynoldszahl-
bereich von 200 - 300 ermittelt werden können. Der Parameter für die Lamellendicke
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als Funktion des Radius kann aus Simulationsdaten der Anfangsphase der Kollision
ermittelt werden. Bei der Simulation binärer Kollisionen ist insbesondere die Berück-
sichtigung einer dünnen Pralllamelle anspruchsvoll. Die Pralllamelle tritt noch nicht
in der Anfangsphase auf, folglich kann die Simulation mit grober Auflösung ohne Be-
rücksichtigung der Pralllamelle durchgeführt werden. Insgesamt kann die CPU-Zeit
der Simulation auf bis zu 1/300 gesenkt werden.
Die Ergebnisse des Modells für eine Tropfenkollision bei einer Weberzahl von 273
und einer Reynoldszahl von 432 werden mit experimentellen Ergebnissen des Insti-
tuts für Thermodynamik der Luft- und Raumfahrt (ITLR), Universität Stuttgart, ver-
glichen und zeigen eine sehr gute Übereinstimmung der Durchmesserevolution mit
einer Abweichung von 1.5 % bezüglich des maximalen Durchmessers. Das mechanis-
tische Kollisionsmodell ist somit geeignet, um die Dynamik zentraler Kollisionen von
gleichgroßen Tropfen bei moderaten Reynolds- und Weberzahlen vorherzusagen.
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6 Kollision von Tropfen mit ungleicher
Viskosität
Die Sprühtrocknung ist das häufigste Verfahren zur Herstellung von Pulvern. Ab-
hängig von der Tropfengrößenverteilung kann die Verweilzeit der Tropfen im Sprüh-
turm variieren. Aufgrund der Trocknung verändert sich der Polymergehalt und da-
mit die Viskosität. Tropfen mit unterschiedlichen Trocknungshistorien können bei-
spielsweise in Rezirkulationszonen kollidieren und beeinflussen die Eigenschaften
des partikulären Produkts. Eine gezielte Herbeiführung solcher Kollisionen ist eben-
falls denkbar um z. B. verkapselte Partikel zu erhalten.
Eine große Anzahl experimenteller Studien sind der Kollision von Tropfen mit un-
terschiedlichen Flüssigkeiten gewidmet, d.h. unterschiedlicher Dichte, Viskosität und
Oberflächenspannung. Planchette et al.[93,94] untersuchen das Kollisionsergebnis von
nicht mischbaren Tropfen mit unterschiedlicher Oberflächenspannung und den Ein-
fluss der Materialparameter. Die Untersuchung von Gao et al.[38] ist in erster Linie
Kollisionen von Tropfen mit einer großen Oberflächenspannungsdifferenz gewidmet.
Chen[18] vergleicht binäre Kollisionen von Diesel-Tropfen mit Kollisionen zwischen
Diesel- und Ethanol-Tropfen. Weitere Untersuchungen zu Kollisionen von Diesel- und
Ethanol-Tropfen werden von Chen und Chen[19] durchgeführt. Der größte Einfluss
auf die Kollisionsdynamik wird dabei der Differenz der Oberflächenspannung zu-
geschrieben. Roisman et al.[108] untersuchen Kollisionen von Tropfen nicht misch-
barer Flüssigkeiten experimentell und entwickeln ein theoretisches Modell, welches
die wesentlichen geometrischen Parameter vorhersagt. Dooley et al. (1997)[29] so-
wie Cresswell und Morton (1995)[23] untersuchen die innere Durchmischung eines
Tropfen in Kontakt mit einer flüssigen Schicht und identifizieren die Bildung eines
Wirbelrings. Der initiale Kontakt ruhender Tropfen aus unterschiedlichen Flüssig-
keiten wird in Thoroddsen et al. (2007)[120] untersucht. In beiden Fällen wird die
Strömung und die daraus resultierende Verteilung der unterschiedlichen Flüssigkei-
ten auf die Differenz der Oberflächenspannung zurückgeführt.
Die vorliegende Untersuchung ist Kollisionen von Lösungstropfen mit unterschied-
lichem Polymergehalt mittels numerischer Simulation gewidmet. Die Tropfen ha-
ben eine ungleiche newtonsche Viskosität, aber gleiche Oberflächenspannung und
Dichte. Im Gegensatz zu früheren Arbeiten sind die Flüssigkeiten mischbar und es
herrscht keine Oberflächenspannung an der Grenzfläche zwischen den Flüssigkeiten
der Tropfen. In der vorliegenden Arbeit wird anhand von zwei Prototypfällen die
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Strömung im Inneren der Tropfen untersucht. Die beiden Fälle sind einerseits die
Kollision zwischen einem kleinen hoch- und einem größeren niedrigviskosen Trop-
fen, sowie andererseits die Kollision gleichgroßer Tropfen. Das Viskositätsverhältnis
der Flüssigkeiten beträgt 1:23 aufgrund eines unterschiedlichen Polymergehalts. Die
in diesem Kapitel gezeigten Experimente wurden an der Martin-Luther-Universität
Halle-Wittenberg, Mechanische Verfahrenstechnik bei Prof. Sommerfeld durchge-
führt. Sie zeigen, dass kollidierende Tropfen mit unterschiedlicher Viskosität nicht
sofort verschmelzen, wenn sie in Kontakt kommen, sondern dass die Koaleszenz ver-
zögert eintritt.
In der numerischen Simulation ist der Bereich des Flüssigkeitsvolumens durch
einen gemeinsamen Phasenindikator definiert. Ein zusätzlicher skalarer Massenan-
teil wird verwendet, der das gelöste Polymer repräsentiert und die erhöhte Viskosität
ist an diesen gekoppelt. Eine wesentliche Schwierigkeit ergibt sich bei der Simu-
lation der verzögerten Koaleszenz. Der dünne Luftfilm, der die Tropfen in den Ex-
perimenten trennt, kann numerisch nicht aufgelöst werden. Daraus resultiert das
künstliche Verschmelzen der Tropfen bei Annäherung. In den Simulationen soll das
Verschmelzen numerisch unterdrückt werden, wobei die Dauer der Verzögerung von
den experimentellen Resultaten erhalten wird. Eine Analyse wird durchgeführt, um
den Einfluss des angewendeten Verfahrens zu bewerten. Dieser Ansatz ist zwar nicht
vollständig prädiktiv, ermöglicht aber dennoch eine Untersuchung der inneren Strö-
mungsfelder sowie der Verteilung der unterschiedlichen Flüssigkeiten im Inneren der
Tropfen.
6.1 Modellierung
Die Lage der beiden Tropfen wird numerisch durch einen gemeinsamen Phasen-
indikator dargestellt. Diejenige Flüssigkeit, welche die höhere Polymerkonzentrati-
on enthält, wird durch einen zusätzlichen skalaren Massenanteil y dargestellt. Die
Transportgleichung für die Lösemitteldichte ρi lautet
∂tρi +∇ · (ρi(v+ ui)) = 0 (6.1)
mit der baryzentrischen Geschwindigkeit v der gesamten Mischung und der Diffu-
sionsgeschwindigkeit ui, d.h. die Geschwindigkeitsdifferenz zwischen Lösungsmittel
und Gemisch. Die Einführung des Massenanteils yi = ρi/ρ und des Diffusionsflusses
ji = ρiui in Gleichung 6.1 in Verbindung mit der Kontinuitätsgleichung ergibt
ρ (∂t yi + v ·∇yi) +∇ · ji = 0, (6.2)
wobei die Schwankungen der Gesamtdichte als gering angenommen werden. Der
Einfluss der Vermischung aufgrund von Diffusion kann wie folgt abgeschätzt werden:
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Die Diffusivität einer gelösten Komponente bzw. einer anderen Flüssigkeit in einem
flüssigen Lösungsmittel ist in der Größenordnung d = 10−9 m2/s oder kleiner[26].
Die Mischungslänge durch Diffusion kann geschätzt werden als
Ldiff =
p
τd. (6.3)
Die Zeitskala τ der Kollisionsprozesse, definiert als (D1+D2)/(2Urel), beträgt 2 · 10−4 s
bei beiden untersuchten Kollisionen. Nach Gleichung 6.3 beträgt die diffusive Län-
genskala 5 · 10−7 m; dies entspricht einer relativen Mischungslänge von Ldiff/D ≈
1/1000. Daher kann die Diffusion von Masse in den vorliegenden Simulationen pro-
blemlos vernachlässigt werden, daher wird ji in Gl 6.2 auf null gesetzt.
Verzögerung der Koaleszenz
Bei der Kollision zwischen einem hoch- und einem niedrigviskosen Tropfen wird
in Experimenten eine zeitlich verzögerte Koaleszenz beobachtet. Die Tropfen nähern
sich an und verformen sich, ohne dass es zum sofortigen Verschmelzen der Oberflä-
chen kommt. In den experimentellen Bildern kann die verzögerte Koaleszenz leicht
identifiziert werden, da die Anwesenheit von zwei getrennten Oberflächen zu ei-
nem Knick an der Grenze des Kontaktbereichs führt. Der Effekt einer verzögerten
Koaleszenz kann auch bei der Kollision von Tropfen mit unterschiedlicher Oberflä-
chenspannung und Viskosität beobachtet werden. Chen und Chen[19] zeigen diesen
Effekt, beschreiben ihn jedoch nicht. Der Grund für die Verzögerung der Koaleszenz
ist, dass sich Luft zwischen den sich nähernden Tropfen befindet und eine gewis-
se Zeit benötigt, um den Spalt zu verlassen. Ein ähnliches Verhalten kann bei dem
Kollisionsergebnis Bouncing (Abprallen) beobachtet werden, mit dem Unterschied,
dass die Tropfen während der gesamten Kontaktzeit nicht verschmelzen. Im Falle von
Bouncing konnte die Größenordnung der minimalen Breite des Spaltes zu 0.01µm
bestimmt werden[64]. Die Auflösung dieser Längenskala in der Simulation einer
Tropfenkollision würde zu einem enormen Rechenaufwand aufgrund einer großen
Anzahl von Gitterzellen in Verbindung mit einem extrem kleinen Zeitschritt führen
und ist derzeit in einer Direkten Numerischen Simulation auch mit High Performance
Computing-Techniken nicht möglich.
In der vorliegenden Arbeit wird der Ansatz verfolgt, die Koaleszenz durch eine
Modifikation der Berechnung der Oberflächenspannung zu unterdrücken und die
Verzögerungsdauer aus den experimentellen Ergebnissen zu nutzen. Anschließend
wechselt der Algorithmus zur normalen Berechnung der Oberflächenspannung, was
zur sofortigen Koaleszenz der Tropfen führt.
Zu Beginn der Kollision werden die Kräfte der Oberflächenspannung für beide
Tropfen getrennt berechnet. Die getrennten Tropfen können während der Kollisi-
on durch den skalaren Massenanteil y unterschieden werden, siehe Abb. 6.1. Die
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f = 1
y = 1
f = 1
y = 0
Abb. 6.1.: Skizze von zwei kollidierenden Tropfen mit verzögerter Koaleszenz. Die
Lage des Tropfenvolumens kann während der Kollision mithilfe des Pha-
senindikators f und des normierten Massenanteils an gelöstem Polymer y
identifiziert werden. Der Pfeil in der Abbildung zeigt auf den Knick, der in
den Experimenten beobachtet wird. Die Luft zwischen den Tropfen ist in
Experimenten nicht sichtbar.
Lage der Flüssigkeit wird durch den Phasenindikator f repräsentiert. Die Oberflä-
chenspannung wird einmal für den Tropfen ohne skalaren Massenanteil berechnet
(f - y) und einmal für die Tropfen mit skalarem Massenanteil (y). Die Gesamtkraft
der Oberflächenspannung wird als Summe der beiden Kraftfelder erhalten. Zu einer
vorher festgelegten Zeit wechselt die Berechnung der Oberflächenspannung in den
Standardmodus, in dem nur das gemeinsame f -Feld für die Berechnung der Kräf-
te verwendet wird. Dies führt zu einem sofortigen Verschmelzen der Tropfen. Die
Koaleszenzverzögerung endet zu dem Zeitpunkt, bei dem der Knick in den experi-
mentellen Bildern verschwindet. Mit dieser Technik kann die Dynamik einer Trop-
fenkollision mit verzögerter Koaleszenz erfasst werden und die Untersuchung der
Strömung innerhalb des Kollisionskomplexes wird möglich.
Bei der Simulation der verzögerten Koaleszenz verhält sich die Strömung so, als
ob sich zwischen den beiden Tropfen zuerst zwei flüssig-gasförmig-Grenzflächen be-
finden, anschließend existiert nur noch eine flüssig-flüssig-Grenzfläche. Dies führt
zu einem unphysikalischen Verlust von Oberflächenenergie (σA), dessen Einfluss auf
die Kollisionsdynamik im Folgenden untersucht wird. Eine ähnliche Koaleszenzunter-
drückung wird von Coyajee und Boersma (2009)[22] für eine gekoppelte Level-Set /
Volume-of-Fluid Methode beschrieben, um aufsteigende Gasblasen ohne Koaleszenz
sowie das Abprallen eines Tropfens von einer planaren Flüssigkeitsgrenzfläche zu
simulieren.
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6.2 Validierung
Das Verfahren, die Koaleszenz bis zu einem vorgegebenen Zeitpunkt zu verzögern,
wird in der Literatur beschrieben. Nikolopoulos et al.[73] zeigen Ergebnisse für ei-
ne VOF-Simulation mit einer verzögerten Koaleszenz, ohne eine Beschreibung der
Technik, welche die Tropfen voneinander getrennt hält. Energiebilanzen zeigen den
stufenartigen Energieverlust, der durch das Verschwinden der Oberfläche aufgrund
der Koaleszenz verursacht wird, eine weitere Analyse erfolgt nicht. Pan et al.[86]
benutzen ein Interface-Tracking-Code (das Gitter folgt dem Interface) und verbin-
den die Tropfen zu einem vordefinierten Zeitpunkt. Sie erwähnen, dass “eine relativ
große Menge an Energie verloren geht”, führen jedoch keine weitere Analyse zu
diesem Energieverlust durch.
Der vorliegende Abschnitt befasst sich mit der Frage, ob ein erheblicher Einfluss
auf die Tropfendynamik entsteht, wenn die im Spalt gespeicherte Grenzflächenener-
gie frei wird. Dazu wird eine Simulationsstudie durchgeführt. In einer Simulation
wird der physikalische Prozess der verzögerten Koaleszenz unter Berücksichtigung
der Strömungsdynamik im Spalt simuliert und mit einer anderen Simulation zu ver-
gleichen, bei der die Koaleszenz temporär unterdrückt wird. Der Testfall ist eine
zentrale Kollision zwei gleichgroßer Tropfen; simuliert wird ein Tropfen, der mit ei-
ner Symmetrieebene kollidiert. Die Reynoldszahl ist 80, die Weberzahl ist 59 und der
Tropfendurchmesser wird mit 80 Zellen aufgelöst.
Die Vorgehensweise und die resultierende Kollisionsdynamik sind wie folgt (siehe
Abb. 6.2):
• Die Simulation beginnt und der Tropfen bewegt sich in beiden Fällen in Rich-
tung der Symmetrieebene. Anschließend kollidiert der Tropfen mit der Sym-
metrieebene. Der Kontaktwinkel wurde auf 180° gesetzt, folglich verschmilzt
die Oberfläche des Tropfens nicht mit der Symmetrieebene. Der Kontaktwinkel
wird durch eine Modifikation der f -Werte in den sogenannten Dummy-Zellen
eingestellt. Diese befinden sich auf dem Rand des Rechengebiets, um die Rand-
bedingungen zu definieren[10].
• Die Simulation, die den physikalischen Prozess der verzögerten Koaleszenz
nachahmt, erfordert eine dünne Luftschicht, die den Spalt darstellt. Diese dün-
ne Schicht wird künstlich erzeugt, indem alle Felder eine Zelle weit von der
Symmetrieebene weg verschoben werden. So entsteht eine leere Schicht mit
einer Zelle Dicke über der Symmetrieebene, die mit ruhender Luft initialisiert
wird. Die Spaltweite beträgt 78µm, entsprechend 0.013 D0. Die physikalische
Dicke des Spaltes ist nicht bekannt; der Einfluss der Spaltdicke auf die Kol-
lisionsdynamik wird weiter unten beschrieben. Zusätzlich wird ein Kontakt
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Abb. 6.2.: Grenzflächengeometrie von zwei Tropfen bei Kollision mit einer Symme-
trieebene. Auf der linken Seite (a) wird die temporäre Unterdrückung der
Koaleszenz imitiert, indem der Kontaktwinkel zwischen den Bildern 3 a
und 4 a von 180° zu 90° geändert wird. Auf der rechten Seite (b) wird
unter dem Tropfen ein Spalt erzeugt (Bild 2 b). Zusätzlich wird ein Kon-
takt in der Spaltmitte erzeugt, um den Beginn der Koaleszenz zu imitieren.
Die weitere Kollisionsdynamik ist nahezu identisch, lediglich in eine Blase
entsteht im Fall der Koaleszenzunterdrückung (Bild 6 a).
zwischen dem Tropfen und der Symmetrieebene erzeugt, indem eine dünne
Flüssigkeitsbrücke in der Spaltmitte initialisiert wird und der Kontaktwinkel
wird auf 90° gestellt. Die daraus resultierende Koaleszenz ist in Abbildung 6.2,
Bild 2 b und 3 b zu erkennen; die Grenzfläche bewegt sich nach außen und
verdrängt die Luft aus dem Spalt. Bei der Simulation mit der temporären Un-
terdrückung der Koaleszenz wird der Kontaktwinkel von 180° zu 90° geändert,
sobald die Grenzflächen in beiden Simulationen dieselbe Position auf der Sym-
metrieebene haben.
• Die weitere Entwicklung der Kollisionsdynamik ist in beiden Fällen fast gleich,
siehe Abb. 6.2. Der einzige signifikante Unterschied ist eine Blase, die sich im
Fall des Tropfens mit der temporären Koaleszenzunterdrückung bildet. Die Luft
befindet sich bereits seit dem Aufprall auf der Symmetrieebene in Zellen zwi-
schen Tropfen und Symmetrierand. Die Luft ist auf viele Zellen verteilt und
aufgrund des niedrigen Luftanteils erfolgt zunächst keine Rekonstruktion die-
ses Gasfilms. Die Oberflächenspannung führt zu der Bildung einer Blase, die
schließlich in Bild 6 a sichtbar wird.
Der Verlauf der Energien während der beiden Prozesse ist in Abbildung 6.3 darge-
stellt. Bei der Simulation mit dem erzeugten Spalt ist die Entwicklung der Oberflä-
chenenergie stetig. In dem anderen Fall zeigt ein Sprung von 15.5 · 10−7 J den Verlust
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kinetische Energie mit Koaleszenz-Unterdrückung
Oberflächenenergie mit Koaleszenz-Unterdrückung
dissipierte Energie mit Koaleszenz-Unterdrückung
kinetische Energie mit Erzeugung eines Spaltes
Oberflächenenergie mit Erzeugung eines Spaltes
dissipierte Energie mit Erzeugung eines Spaltes
Abb. 6.3.: Energiebilanz der Kollisionen aus Abbildung 6.2. Die gestrichelten Linien
repräsentieren die Energieentwicklung mit der temporären Koaleszenzun-
terdrückung (a in Abb. 6.2). Die durchgezogenen Linien beziehen sich auf
Kollision, bei der ein Spalt erzeugt wird (b in Abb. 6.2).
der Oberflächenenergie, da bei der Koaleszenz die Oberfläche im Spalt zwischen den
Tropfen verschwindet. Die weitere Entwicklung der Oberflächenenergie ist ähnlich,
der Abstand der Kurven ist auf die Bildung einer kleinen Blase im Fall der Koaleszenz-
unterdrückung zurückzuführen. Die Entwicklung der kinetischen Energie ist nahezu
identisch und zeigt, dass sogar die Oszillationsfrequenz der Tropfen, gekennzeich-
net durch lokale Maxima der kinetischen Energie, identisch ist. Ein Unterschied wird
in der Evolution der dissipierten Energie beobachtet. Mehr Energie wird in der Si-
mulation, in der der Spalt erzeugt wird, dissipiert. Der Verlauf der Energien zeigt
eine 13.7 · 10−7 J höhere Dissipation, verglichen mit dem Fall der Koaleszenzunter-
drückung. Dies entspricht dem Sprung der Oberflächenenergie mit einer Toleranz
von 5 %. Dies zeigt, dass fast die gesamte im Spalt gespeicherte Oberflächenenergie
viskos dissipiert wird. Folglich kann ein signifikanter Einfluss der Koaleszenzunter-
drückung auf die nachfolgende Kollisionsdynamik ausgeschlossen werden.
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Abb. 6.4.: Kollision eines hochviskosen Tropfens (von links kommend) mit einem
niedrigviskosen Tropfen, bei der eine verzögerte Koaleszenz zu beobach-
ten ist. Die obere Reihe enthält experimentelle Bilder (von Prof. Sommer-
feld, MLU Halle-Wittenberg), darunter sind numerische Ergebnisse abge-
bildet. Dem niedrigviskosen Tropfen wurde ein Fluoreszenzmarker beige-
mischt, sodass er in den experimentellen Bildern hell erscheint.
6.3 Ergebnisse
Kollision eines hochviskosen mit einem niedrigviskosen Tropfen gleicher Größe
Ausgangspunkt für die Untersuchung der Dynamik von Tropfenkollision mit un-
terschiedlicher Viskosität ist der Fall einer Kollision von gleichgroßen Tropfen mit
kleinem Versatz. Die Bilderserie in Abbildung 6.4 zeigt eine solche Kollision nicht-
isoviskoser Tropfen mit verzögerter Koaleszenz. Die Experimente wurden an der
Martin-Luther-Universität (MLU) Halle-Wittenberg, Mechanische Verfahrenstechnik
bei Prof. Sommerfeld durchgeführt.
Die experimentellen Bilder sind in der oberen Reihe dargestellt, darunter die ent-
sprechenden numerischen Ergebnisse. Das Zeitintervall zwischen zwei Bildern be-
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Tropfen 1 Tropfen 2
Flüssigkeit 5 % PVP in Wasser 25 % PVP in Wasser
Viskosität 2.6 Pa s 60 Pa s
Dichte 1009.8 kg/m3 1056.2kg/m3
Oberflächenspannung 6.55 · 10−2 N/m 6.0 · 10−2 N/m
Fluoreszenzmarker Rhodamin B -
D0 720.2µm 709.8µm
Urel 1.33 m/s
Versatz 0.135
Weberzahl 26.16
Tabelle 6.1.: Flüssigkeitseigenschaften und geometrische Parameter der Kollision
gleichgroßer Tropfen mit unterschiedlicher Viskosität
trägt 100µs. Der niedrigviskose Tropfen besteht aus einer wässrigen Lösung von 5 %
Polyvinylpyrrolidon (PVP) K30, der höherviskose Tropfen enthält 25 % PVP. Beide
Lösungen weisen newtonsche Rheologie auf[115]. Die relevanten Materialparameter
sind in Tabelle 6.1 aufgelistet.
Das Rechengebiet für die Simulation ist ein Würfel mit 2 · 10−3 m Kantenlänge,
aufgelöst mit 256 × 256 × 128 Zellen mit einer Symmetrieebene. Die Tropfen wer-
den mit ca. 90 Zellen/D0 aufgelöst. Unterschiede in Dichte und Oberflächenspannung
der Tropfen sind klein und werden in der vorliegenden Arbeit nicht berücksichtigt;
stattdessen wird das arithmetische Mittel der gemessenen Werte in der Simulation
verwendet. Dadurch ergeben sich Abweichungen von 2.2 % in der Dichte und 4.4 %
in der Oberflächenspannung. In der Simulation wird die Koaleszenz um 584µs ver-
zögert. Das Setup ist in Tabelle A.4 zusammengefasst.
Das Postprocessing erfolgt mit dem Raytracing Programm POV-Ray [76]. Ein
Raytracing-Programm berechnet den Weg von Lichtstrahlen und berücksichtigt den
physikalische Brechungsindex der Flüssigkeit. Folglich unterliegt die Darstellung der
inneren Grenzfläche in den Simulationsergebnissen demselben Brechungsindex wie
in den experimentellen Bildern. Dies vereinfacht den Vergleich der experimentellen
und numerischen Ergebnisse bezüglich der äußeren Form des Stoßkomplexes sowie
der Geometrie der flüssig-flüssig-Grenzfläche im Inneren des Kollisionskomplexes.
Abbildung 6.4 zeigt die Bildung von Blasen in der Nähe der flüssig-flüssig-
Grenzfläche in den Simulationsergebnissen. Diese Blasen entstehen durch das Ein-
schließen von Luft. Der Einschluss von Luftblasen in der Simulation einer binären
Tropfenkollisionen wird von Passandideh-Fard und Roohi (2006)[90] als physikali-
scher Vorgang beschrieben. Dagegen spricht, dass ein numerischer Grund für den
Einschluss von Luftblasen besteht. In einem VOF-Code wird der Fluss über eine Zell-
fläche mittels geometrischer Rekonstruktion berechnet. Diese Rekonstruktion ver-
sagt, wenn zwei Grenzflächen in einer Zelle auftreten, und führt dazu, dass die Luft
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zwischen zwei sich annähernden Tropfen nicht nach außen verdrängt werden kann,
sondern eingeschlossen wird. Daher ist nicht klar, ob der Einschluss von Luftblasen
in der Simulation dem physikalischen Verhalten entspricht. Um den Einfluss die-
ses Lufteinschlusses abzuschätzen, wurde eine Simulation durchgeführt, bei der die
eingeschlossene Luft kurz nach dem Kontakt der Tropfen durch Flüssigkeit ersetzt
wurde. Die Entwicklung der Stoßkomplexgeometrie sowie die Verteilung der hoch-
und niedrigviskosen Flüssigkeit wurde analysiert und es konnte keine signifikante
Abweichung festgestellt werden. Daher wird diesen Blasen hier kein signifikanter
Einfluss auf die Kollisionsdynamik zugeschrieben.
Die experimentellen Bilder zeigen eine graue Übergangszone zwischen dem hel-
len und dem dunklen Teil des Kollisionskomplexes ca. 1 ms nach der Kollision, siehe
Abb. 6.4. Der Ursprung dieser Übergangszone ist in den experimentellen Bildern
nicht klar erkennbar; mögliche Gründe sind eine Mischzone oder eine gekrümm-
te flüssig-flüssig-Grenzfläche. Die Visualisierung der Simulationsergebnisse mittels
Raytracing erlaubt einen Einblick in den Kollisionskomplex und zeigt, dass die Über-
gangszone das Ergebnis einer gekrümmten flüssig-flüssig-Grenzfläche ist. Die Expe-
rimente zeigen, in welchen Zonen des Kollisionskomplexes sich eine oder mehrere
Flüssigkeiten befinden, die interne Grenzflächengeometrie kann lediglich durch die
vollständig aufgelöste numerische Simulation erhalten werden.
Zeitskala der Koaleszenz
Die Zeit vom ersten Kontakt der Oberflächen bis zum Verschwinden des Spaltes
sollte bekannt sein oder zumindest geschätzt werden. Dies ist ein ausführlich unter-
suchtes Problem, siehe z. B. Oguz und Prosperetti (1988)[80], Hopper (1993)[52] und
Eggers et al. (1999)[30]. Oguz und Prosperetti[80] leiten eine Gleichung her, um die
Rückzugsgeschwindigkeit des Spaltes in Abhängigkeit von der Spaltbreite zu schät-
zen; das Modell ist auf reibungsfreie Strömungen begrenzt. Die Rückzugsgeschwin-
digkeit des Spaltes in einer viskosen Flüssigkeit soll mithilfe einer Simulation eines
vereinfachten Problems abgeschätzt werden. Die Idee besteht darin, nur die Spaltre-
gion mit einer sehr kleinen Spaltbreite zu simulieren. Das Setup ist ein rechteckiges
Rechengebiet mit der Größe 200 × 200 × 25µm3. Es ist großteils mit Flüssigkeit ge-
füllt (η= 30 mPas, ρ = 1000 kg/m3), der Spalt ist gefüllt mit Luft (η= 0.018mPa s,
ρ = 1.2kg/m3), die Oberflächenspannung beträgt σ = 6.5 · 10−2 N/m. Das Rechen-
gebiet hat drei Symmetrieränder. An den anderen Rändern wurde eine homogene
Neumann-Randbedingung für die Geschwindigkeit in Verbindung mit atmosphäri-
schem Druck verwendet (atmosphärische Randbedingung). Das Rechengebiet wird
mit 17 Millionen Zellen aufgelöst; die Spaltbreite wird mit einem Minimum von 4
Zellen aufgelöst. In der Mitte des Spaltes verbindet eine kleine Flüssigkeitsbrücke
die Flüssigkeit mit der Symmetrieebene. Das Setup ist in Abbildung 6.5 dargestellt.
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Abb. 6.5.: Setup der Simulation des Spaltes, um die Zeitskala vom ersten Kontakt bis
zum vollständigen Verschwinden des Spaltes zu untersuchen.
  
Abb. 6.6.: Experimentelle Bilder des Stoßkomplexes, während die beiden Tropfen
verschmelzen (von Prof. Sommerfeld, MLU Halle-Wittenberg). Die Ko-
aleszenz beginnt im unteren Bereich im mittleren Bild (mit einem Pfeil
markiert) und ist im rechten Bild abgeschlossen.
Die Spaltbreite wird sukzessiv in mehreren Simulationen reduziert, um eine Be-
ziehung zwischen Spaltbreite und Rückzugsgeschwindigkeit zu finden. Die simulier-
ten Spaltbreiten sind 12.5µm, 6.25µm, 3.125µm und 1.56µm. Die entsprechen-
den Rückzugsgeschwindigkeiten sind 1.51 · 10−2 m/s, 1.70 · 10−2 m/s, 1.84 · 10−2 m/s
und 1.85 · 10−2 m/s, zum Zeitpunkt t = 8 · 10−5 s nach Simulationsbeginn. Diese Ska-
len sind größer als die Spaltbreite, die bei Bouncing beobachtet wurde[64], kleinere
Spaltbreiten können jedoch derzeit in einer Direkten Numerischen Simulation nicht
simuliert werden. Die Rückzugsgeschwindigkeit des Spaltes konvergiert offensicht-
lich für die kleinsten untersuchten Spaltweiten auf einen festen Wert. Die benötigte
Zeit für das Verdrängen der Luft beträgt minimal ca. 120ms. Unter der Annahme,
dass sich zumindest die Größenordnung auch in den Experimenten einstellt, sollte
der Vorgang des Zurückziehens des Spaltes in den experimentellen Bildern sichtbar
sein.
Tatsächlich ist der Vorgang des Zurückziehens indirekt sichtbar, wie Abbildung 6.6
zeigt. Der erste Kontakt scheint nicht in der Mitte zwischen den beiden Tropfen zu
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entstehen, da im mittleren Bild die Tropfen im unteren Bereich bereits verschmolzen
sind, aber in dem oberen Bereich noch getrennt sind. Vermutlich ist der Spalt im
unteren Bereich bereits verschwunden, dagegen im oberen Bereich noch vorhanden.
Wenn die Zeit für das Verschmelzen der Grenzfläche sehr klein wäre oder wenn die
ganze Kontaktzone auf einmal verschmelzen würde, könnte kein Bild wie das dar-
gestellte existieren. In diesem Fall wäre die Zeitskala der Glättung des Knicks in der
Oberfläche größer als die Zeitskala, auf welcher der Spalt verschwindet und somit
würde der Knick auf beiden Seiten gleichmäßig abgerundet werden. Eine quanti-
tative Validierung der in der Simulationsstudie gefundenen Zeitskala ist mit den
verfügbaren experimentellen Daten nicht möglich. Dennoch unterstützen die Bil-
der die gefundene Größenordnung der Zeit vom Verschmelzen der Oberfläche bis
zum Verschwinden des Spaltes.
Symmetriebrechung aufgrund der Viskositätsdifferenz
Die Symmetriebrechung bei der Kollision eines niedrig- mit einem hochviskosen
Tropfen gleicher Größe zeigt sich zu Beginn in der stärkeren Verformung des nied-
rigviskosen Tropfens. Nach 1 ms kann eine Wölbung auf der Seite des niedrigviskosen
Tropfens beobachtet werden, der sich nach ca. 0.5 ms zurückzieht. Die Bildung der
Wölbung kann ohne temporäre Unterdrückung der Koaleszenz nicht vorhergesagt
werden, sodass dieser Effekt eine Folge der verzögerten Koaleszenz ist. Ein Vergleich
der Ergebnisse von Simulationen mit und ohne verzögerte Koaleszenz ist in Abbil-
dung 6.7 dargestellt.
Kollision eines hochviskosen mit einem niedrigviskosen Tropfen
unterschiedlicher Größe
Abbildung 6.8 zeigt experimentelle Bilder und Simulationsergebnisse einer Kollisi-
on zwischen einem kleinen hochviskosen und einem größeren niedrigviskosen Trop-
fen. Die Materialparameter sind die gleichen wie bei der Kollision in Abschnitt 6.3.
Die Weber-Zahl beträgt 78.7, das Durchmesser-Verhältnis Dhv0 /D
lv
0 ≈ 0.66, der Kol-
lisionsparameter ist 0.34 und das Viskositätsverhältnis beträgt ηhv/ηlv ≈ 23. Die
Verzögerung der Koaleszenz ist kurz, ca. 100−200µs. Die Parameter der Simulation
sind in Tabelle A.5 aufgelistet. Die Simulationsergebnisse werden, wie oben erläu-
tert, unter Verwendung der Raytracing-Technik visualisiert. Abb. 6.8 zeigt, wie der
Tropfen mit höherer Viskosität in den niedrigviskosen Tropfen eindringt. In der un-
teren Reihe ist sichtbar, dass der hochviskose Tropfen nicht vollständig umschlossen
wird, sondern ein dünnes Ligament entsteht, das den hochviskosen Tropfen mit der
Oberfläche des Kollisionskomplexes verbindet.
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Abb. 6.7.: Vergleich simulierter Kollisionen ungleich viskoser Tropfen mit verzögerter
Koaleszenz (obere Reihe) und ohne (untere Reihe). Das Zeitintervall zwi-
schen zwei Bildern ist 500µs . Die Simulation ohne verzögerte Koaleszenz
kann die signifikante Wölbung im Bereich der niedrigviskosen Flüssigkeit
nicht erfassen.
Analyse des Geschwindigkeitsfeldes
Das Geschwindigkeitsfeld in Abbildung 6.9 zeigt, dass die Geschwindigkeit in dem
hochviskosen Tropfen (links im Bild 6.9) nahezu homogen ist, während im nied-
rigviskosen Tropfen eine starke Umlenkung der Geschwindigkeit vorherrscht. In der
Nähe der flüssig-flüssig Grenzfläche existiert in der niedrigviskosen Flüssigkeit eine
hydrodynamische Grenzschicht; bei t = 200µs beträgt die Dicke ca. 15µm.
Analyse des Druckfeldes
Die Bildsequenz in Abb. 6.10 zeigt das Druckfeld im Inneren des Kollisionskom-
plexes kurz nach der Kollision. Die Koaleszenz erfolgt zwischen dem ersten und
dem zweiten Bild; die Koaleszenzverzögerung führt zu einem Knick zwischen den
Grenzflächen. In dem zweiten Bild ist der Knick verschwunden.
Ein Drucksprung ist sichtbar zwischen den beiden Flüssigkeiten bei allen gezeigten
Bildern. 100ms nach Kontakt beträgt der Drucksprung ∆p = 1050 Pa an der flüssig-
flüssig Grenzfläche in der Mitte des Kollisionskomplexes (linkes Bild in der oberen
Reihe in Abb. 6.10). Der Drucksprung nimmt mit der Zeit ab, siehe Tab. 6.2.
Um den Maximalwert des Drucksprungs abzuschätzen, wird der Druckanstieg auf-
grund einer vollständigen Abbremsung des Fluides berechnet. In diesem Fall kann
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         0      0.2                   0.4                    0.6 ms
       0.8      1.0                   1.2                   1.4 ms
Abb. 6.8.: Experiment und Simulation eines kleinen hochviskosen Tropfens, der mit
einem größeren niedrigviskosen Tropfen kollidiert. Die experimentellen
Bilder sind jeweils in der oberen Reihe dargestellt (von Prof. Sommer-
feld, MLU Halle-Wittenberg), die entsprechenden Simulationsergebnisse
darunter.
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  m/s
0 1.6
m/s
0 1
Abb. 6.9.: Simuliertes Geschwindigkeitsfeld. Der kleinere hochviskose Tropfen
kommt von links und kollidiert mit dem größeren niedrigviskosen Trop-
fen. Linkes Bild: Gesamtansicht, Bild rechts: Detailansicht des Tripelpunk-
tes von Luft, niedrigviskoser und hochviskoser Flüssigkeit 200µs nach
Kontakt.
  
2.103 Pa 
0
1.103 Pa 
0
8.102 Pa 
0
7.102 Pa 
0
6.102 Pa 
0
6.102 Pa 
0
         0.1                                 0.2                               0.3 ms
         0.4                                 0.5                               0.6 ms
Abb. 6.10.: Simulierter Druck im Inneren des Kollisionskomplexes.
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Zeit nach Kontakt Drucksprung
0.1 ms 1050 Pa
0.2 ms 975 Pa
0.3 ms 840 Pa
0.4 ms 510 Pa
0.5 ms 250 Pa
Tabelle 6.2.: Zeitliche Entwicklung des Drucksprungs.
Abb. 6.11.: Druckverteilung im Tropfen in x-Richtung entlang der Mittellinie, 0.2 ms
nach Kontakt.
der Maximalwert des Drucksprungs mittels Bernoulli-Gleichung geschätzt werden,
d.h.
p+ρgz +
ρ
2
u2 = const. (6.4)
Für die Geschwindigkeit wird u = Urel/2 gewählt, somit ergibt Gl. 6.4 einen Stau-
druck von 1020 Pa. Dieses vereinfachte Modell sagt den maximalen Drucksprung
mit einer Genauigkeit von 3 % voraus.
Analyse des Drucksprungs an der Grenzfläche
Die Druckverteilung innerhalb des Kollisionskomplexes entlang der x-Achse bei t
= 0.2 ms ist in Abbildung 6.11 dargestellt. Der Maximaldruck tritt im Inneren der
niedrigviskosen Flüssigkeit direkt neben der inneren Grenzfläche auf. Drei Positio-
nen, die einen Drucksprung aufweisen, können beobachtet werden. Zwei befinden
sich an der Oberfläche des Tropfens und eine an der inneren Grenzfläche. Um den
Grund für die Sprünge im Druckfeld besser zu verstehen, werden die Sprungbedin-
gungen an diesen Positionen theoretisch abgeschätzt. Die Impulssprungbedingung
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Abb. 6.12.: Geschwindigkeit und der Geschwindigkeitsgradient in x-Richtung im In-
neren des Stoßkomplexes bei t = 0.2 ms.
an den Grenzflächen ist durch Gleichung 2.16 gegeben. Für die Normalkomponente
der Sprungbedingung in Gl. 2.16 gilt
JpK = nΣ · JSK ·nΣ +σκ. (6.5)
Für eine Grenzfläche, die rechtwinklig zur x-Achse orientiert ist, reduziert sich Glei-
chung 6.5 zu
p2 − p1 = 2η2 ∂ u
∂ x

2
− 2η1 ∂ u
∂ x

1
+σκ. (6.6)
Die Geschwindigkeit in x-Richtung und deren Ableitung ist in Abbildung 6.12 dar-
gestellt. In der Nähe der flüssig-flüssig-Grenzfläche beträgt die Ableitung ∂u/∂x 7400
1/s, womit sich für p2− p1 850 Pa ergeben. Dies ist nicht exakt der im Druckfeld be-
obachtete Wert; der Grund für diese Abweichung wird weiter unten diskutiert.
An der gasförmig-flüssig-Grenzfläche wirkt die viskose Spannung und die Oberflä-
chenspannung. Um das Verhältnis der Oberflächenspannung zu viskoser Spannung
abzuschätzen, wird die Krümmung der Grenzfläche unter Verwendung von Höhen-
funktionen[25] berechnet. Die Genauigkeit der Krümmungsberechnung, ermittelt aus
einem Vergleich mit der bekannten Krümmung einer Kugel, ist besser als 1 %. An
der Grenzfläche zwischen Luft und hochviskoser Flüssigkeit wird ein Drucksprung
von 449 Pa in den Simulationen beobachtet. Die Abschätzung des Drucksprungs mit
Gleichung 6.6 ergibt einen Betrag von 106 Pa für den viskosen Stress und 369 Pa auf-
grund von Oberflächenspannung. Die Summe des geschätzten Drucksprungs ist 456
Pa, 1.5 % weniger als in der Simulation. An der Grenzfläche zwischen niedrigvisko-
ser Flüssigkeit und Luft ergibt sich für die viskose Spannung ein Beitrag von nur 1.2
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Abb. 6.13.: Visualisierung der verschiedenen Terme in der Impulsbilanz in x-
Richtung innerhalb des Stoßkomplexes bei t = 0.2 ms.
Pa aufgrund der niedrigen Flüssigkeitsviskosität. Der Oberflächenspannungsbeitrag
wird auf 350 Pa geschätzt, der tatsächliche Drucksprung in der Simulation ist 100 Pa
höher.
Um die Differenz zwischen dem geschätzten und dem simulierten Drucksprung zu
verstehen, werden alle Terme der Impulsbilanz (Gl. 2.2) analysiert. Abbildung 6.13
zeigt die verschiedenen Terme der Impulsbilanz. Die dominierende Komponente
an der inneren Grenzfläche ist der Druckgradient ∇p, balanciert durch die viskose
Komponente η∆v. Die instationäre Komponente ρ∂tv beträgt 15 % des maximalen
Druckgradienten, die Trägheitskomponente ρ(v ·∇)v beträgt 16 %. An der Grenzflä-
che zwischen niedrigviskoser Flüssigkeit und Luft hat die instationäre Komponente
der Impulsbilanz ρ∂tv ein lokales Maximum von 20 % des Druckgradienten. Der in-
stationäre Term ist in der Schätzung des Drucksprungs nicht enthalten und erzeugt
die Abweichung von geschätztem zu simuliertem Drucksprung. Die Gesamtbilanz für
den Impuls (Gl. 2.17) wird in den Simulationen nahezu exakt erfüllt, die maximale
Abweichung beträgt 5 · 10−5 %.
Phasen bei der Kollision zwischen einem kleinen hochviskosen und einem
größeren niedrigviskosen Tropfen
Die numerischen Simulationen erlauben die Identifikation unterschiedlicher Pha-
sen der Kollision. Eine Skizze der Phasen ist in Abbildung 6.14 dargestellt. In der
ersten Phase kollidieren die Tropfen und verschmelzen kurz nach der Kollision. In
der zweiten Phase dringt der hochviskose Tropfen in den niedrigviskosen ein, dabei
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Abb. 6.14.: Phasen bei der Kollision zwischen einem kleinen hochviskosen und einem
größeren niedrigviskosen Tropfen.
bildet sich eine konvexe Krümmung auf der Stoßkomplexoberfläche. In Phase 3 bil-
det sich die konvexe Krümmung der Oberfläche zurück. Dabei zieht sie eine kleine
Menge hochviskoser Flüssigkeit in Richtung Oberfläche. Das Ergebnis ist ein dünnes
Ligament, welches die hochviskose Flüssigkeit im Inneren des Kollisionskomplexes
mit der Oberfläche verbindet. Somit erfolgt nach dem ersten Kontakt der Tropfen
keine Topologieänderung. In Phase 4 ist eine gedämpfte Schwingung des Tropfens
zu beobachten. Die Bildung eines dünnen Ligaments, welches die hochviskose Flüs-
sigkeit im Inneren mit der Oberfläche des resultierenden Tropfens verbindet, ist ein
wichtiger Effekt und muss berücksichtigt werden, wenn eine vollständige Umschlie-
ßung gefordert ist, z. B. bei der Produktion von verkapselten Wirkstoffen in der Me-
dizintechnik.
Fazit
Kollisionen zwischen einem hoch- und einem niedrigviskosen Tropfen werden un-
tersucht. Die numerische Methode wird durch die Lösung einer zusätzlichen Trans-
portgleichung erweitert, um die Verteilung des Polymermassenanteils innerhalb des
Stoßkomplexes zu erhalten. Die Viskosität ist an den Massenanteil gekoppelt und
eine sorgfältige Mittelung wird an der Flüssig-Flüssig-Grenzfläche durchgeführt, um
die Dynamik der Grenzfläche zu erfassen. Der experimentell beobachtete Effekt einer
verzögerten Koaleszenz ist eine Herausforderung für die Simulation, da der Luftspalt
zwischen den Tropfen aufgrund der Skalenunterschiede von Spalt und Tropfendurch-
messer nicht erfasst werden kann. Um das verzögerte Verschmelzen in der Numerik
zu reproduzieren, wird ein Algorithmus entwickelt, der die Topologieänderung der
dispersen Phase temporär unterdrückt. Numerische Experimente zeigen, dass die Un-
terdrückung der Koaleszenz die Physik der Tropfenkollision nicht verfälscht. Das
numerische Verfahren wird durch den Vergleich mit experimentellen Daten einer
Kollision von einem hoch- und einem niedrigviskosen Tropfen gleicher Größe vali-
diert und zeigt, dass die Erweiterungen gut geeignet sind, Zweiphasenströmungen
mit unterschiedlicher Viskosität der Dispersphase zu simulieren.
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Die Methode wird verwendet, um die Kollision zwischen einem kleinen hochvis-
kose Tropfen und einer größeren niedrigviskosen Tropfen zu simulieren. Eine Über-
gangszone zwischen hoch- und niedrigviskoser Flüssigkeit innerhalb des Stoßkom-
plexes in den experimentellen Bildern kann mittels Simulation auf eine Krümmung
der inneren Flüssigkeit-Flüssigkeit-Grenzfläche zurückgeführt werden. Das Eindrin-
gen des hochviskosen Tropfens in den niedrigviskosen Tropfen wird in Übereinstim-
mung mit dem Experiment vorhergesagt. Darüber hinaus wird in den Simulationen
ein dünnes Ligament identifiziert, welches die hochviskose Flüssigkeit im Inneren
des Kollisionskomplexes mit der Oberfläche verbindet.
Die Strömung im Inneren des Stoßkomplexes wird untersucht, um die Ursache des
Drucksprunges an der Flüssig-Flüssig-Grenzfläche zu verstehen. Die Druckdifferenz
kann als dynamischer Druck der Tropfen mit der Bernoulligleichung abgeschätzt wer-
den. Der Drucksprung an der Flüssig-Flüssig-Grenzfläche ist größer als der Sprung an
der Flüssig-Luft-Grenzfläche, obwohl keine Oberflächenspannung vorhanden ist. Als
Ursache wird die Viskositätsdifferenz in Kombination mit einem hohen Geschwindig-
keitsgradienten in der Nähe der Flüssig-Flüssig-Grenzfläche identifiziert. Auch an der
Grenzfläche zwischen hochviskoser Flüssigkeit und Luft hat die Viskositätsdifferenz
einen signifikanten Beitrag zur Druckdifferenz, das Verhältnis der Impulsbeiträge von
Viskosität zu Oberflächenspannung beträgt 1 : 3.5.
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7 Kollision von Tropfen mit
scherratenabhängiger Viskosität
Um die Kollision von Polymertropfen zu beschreiben, muss die nichtnewtonsche
Viskosität berücksichtigt werden. Ein scherverdünnendes Verhalten, möglicherweise
in Kombination mit elastischen Fließeigenschaften, wird bei fast allen makromole-
kularen Flüssigkeiten beobachtet[8] und muss beispielsweise bei Lackierverfahren,
Beschichtungen sowie der Produktion partikulärer Produkte mittels Sprühverfahren
berücksichtigt werden.
Experimentelle Bilder binärer Tropfenkollisionen einer newtonschen und einer
scherverdünnenden Flüssigkeit sind in Abbildung 7.1 dargestellt (entnommen von
Motzigemba et al.[69]). Bei ähnlicher Weber- und Reynoldszahl ist der Durchmesser
des Stoßkomplexes im newtonschen Fall kleiner als in dem nichtnewtonschen Fall.
Die Reynoldszahl wird im Fall der scherverdünnenden Flüssigkeit mit η0 gebildet
(η bei Scherrate null, siehe Kapitel 7.1). Im Fall der scherverdünnenen Flüssigkeit
ist eine torusförmige Stoßkomplexgeometrie mit einem dünnen Flüssigkeitsfilm im
Zentrum zu erkennen.
7.1 Modellierung und Implementierung
Scherverdünnendes Verhalten wird mathematisch als eine generalisiert-newtonsche
Flüssigkeit beschrieben, d.h. die lokale Viskosität wird mittels einer gegebenen Funk-
tion der lokalen Scherrate modelliert. Diese Klasse von Flüssigkeiten umfasst mehre-
re Modelle wie Power-Law Flüssigkeiten (auch als Ostwald-de Waele Fluide bekannt)
sowie Carreau-, Carreau-Yasuda- und Cross-Flüssigkeiten.
Die Impulsänderung aufgrund viskoser Kräfte wird, wie in Kapitel 3.4 beschrieben,
explizit diskretisiert. Eine implizite Diskretisierung wäre ebenfalls denkbar, hat sich
allerdings als nicht notwendig erwiesen. Die Vorgehensweise zur Berechnung der
Impulsänderung ist:
1. Zunächst werden die Geschwindigkeitsgradienten mittels zentraler Differenzen
berechnet. Für die Berechnung der Gradienten wird das Geschwindigkeitsfeld
des letzten Zeitschritts genutzt. Die Scherraten werden gemäß
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(a) newtonsch,
We=657, Re=55
(b) nichtnewtonsch,
We=766, Re=49
Abb. 7.1.: Binäre Tropfenkollisionen, aus Motzigemba et al.(2002)[69].
berechnet. Ableitungen des Typs ∂ vi∂ xj , i = j werden mittels zentraler Differenzen
der angrenzenden Zellflächenwerte diskretisiert. Für die gemischten Ableitun-
gen ( ∂ vi∂ xj , i 6= j) werden zuerst in den Zellen j+1 und j-1 die zellzentrierten Ge-
schwindigkeiten als arithmetisches Mittel der angrenzenden Zellflächenwerte
berechnet. Anschließend wird die Ableitung als zentrale Differenz der zellzen-
trierten Werte berechnet.
2. Die Viskosität η wird gemäß Modellgleichung in Abhängigkeit von der Scher-
rate berechnet. In dieser Arbeit kommt ein modifiziertes Power-Law gemäß
η (γ˙) =
Kη0
K +η0γ˙1−n
(7.2)
zum Einsatz mit der Viskosität η0 bei Scherrate null und den Modellparame-
tern K und n. Die Modellparameter werden per Anpassung nach einem Least-
Squares-Verfahren ermittelt. Die Viskosität im Bereich der Phasengrenzfläche
wird im nichtnewtonschen Fall analog zu dem newtonschen Fall berechnet.
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3. Nachdem die Scherspannungen gemäß Gleichung 2.3 berechnet wurden, ist der
letzte Schritt die Berechnung der Impulsänderung aufgrund viskoser Reibung
und Update der Geschwindigkeit nach
ev= v´+ ∆t
ρV
∫
A
S ·n dA, (7.3)
wobei v´ die temporäre Geschwindigkeit nach den Teilschritten „Aufprägen des
konvektiven Impulstransports“ und „Aufprägen der Körperkräfte“ bezeichnet.
Die phasenabhängige Dichte ρ wird gemäß Gl. 3.4 berechnet. Für weitere De-
tails siehe Kapitel 3.
7.2 Verifizierung und Validierung
In dem vorliegenden Kapitel wird die Verifzierung und Validierung des Volume-of-
Fluid Codes FS3D für scherverdünnende Fluide beschrieben. Verifizierung bezeichnet
dabei die Überprüfung, ob der CFD-Code die implementierten Gleichungen richtig
löst. Mittels Validierung wird überprüft, ob die richtigen Gleichungen gelöst wer-
den, d.h. ob die Physik richtig erfasst wird[104]. Die Verifizierung kann durchgeführt
werden, indem die numerische Lösung eines Testfalls mit einer analytischen Lösung
verglichen wird. Eine Validierung erfolgt in der Regel durch den Vergleich mit expe-
rimentellen Daten.
Verifizierung
Die Lösung der Navier-Stokes-Gleichungen mit scherratenabhängiger Viskosität
mittels FS3D muss verifiziert werden, wobei sowohl die Geschwindigkeiten im Bulk
als auch die Dynamik der Grenzfläche analysiert wird. Die Testfälle sollen sowohl den
Fall einer tangentialen Grenzflächenbewegung als auch die Bewegung der Grenzflä-
che in Normalenrichtung abdecken. Diese Anforderungen werden von einer druck-
getrieben Zweiphasen-Spaltströmung sowie dem 2D-Bretherton Problem erfüllt. In
beiden Fällen wird die numerische Simulation mit einer analytischen Lösung vergli-
chen.
Verifizierung: Zweiphasige Spaltströmung
Um die tangentiale Bewegung des Interfaces in scherverdünnender Flüssigkeit zu
testen, wurde eine druckgetriebene laminare Zweiphasenströmung einer Power-Law-
Flüssigkeit und einer newtonschen Flüssigkeit zwischen zwei stationären parallelen
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Platten von unendlicher Ausdehnung gewählt. Für eine Power-Law-Flüssigkeit ist die
Viskosität als η (γ˙) = ηNNγ˙n−1 mit den Modellparametern ηNN und n gegeben[43]. Die
Geometrie des Problems ist in Abbildung 7.2 dargestellt. Die Größe des Rechenge-
biets liegt bei 0.08m in x-Richtung und 0.02m in y-Richtung und wurde mit 128 ×
32 Zellen aufgelöst.
Abb. 7.2.: Setup der zweiphasigen Spaltströmung.
Eine analytische Lösung der Navier-Stokes-Gleichungen für eine Zweiphasenströ-
mung kann für n = 1/2 gefunden werden. Zusätzlich zu den Vereinfachungen und
Randbedingungen einer einphasigen Spaltströmung müssen die Kopplungsbedingun-
gen an der Grenzfläche berücksichtigt werden. Zum einen müssen die Geschwindig-
keiten u(y = 0+) und u(y = 0−) gleich sein. Des Weiteren müssen die Tangential-
spannungen an der Grenzfläche im Gleichgewicht sein, d.h.S(y = 0+) ·nΣ = S(y =
0−) ·nΣ. Das Viskositätsverhältnis muss so eingestellt werden, dass das Geschwin-
digkeitsmaximum in dem Bereich der newtonschen Flüssigkeit liegt. Am Ort des Ge-
schwindigkeitsmaximums ist die Scherrate null und bei einer Power-Law-Flüssigkeit
wäre folglich auch η (γ˙) null. Dies wäre nicht mit experimentellen Beobachtungen
in Übereinstimmung und würde außerdem zu Problemen in der Numerik führen, da
reibungsfreie Strömungen in FS3D nicht berechnet werden können.
Das Geschwindigkeitsprofil ist in Abbildung 7.3 dargestellt. Die numerische Lö-
sung stimmt sehr gut mit der analytischen überein, der Fehler der maximalen Ge-
schwindigkeit liegt unter 1 %. Das Geschwindigkeitsfeld der Spaltströmung ist in
Abb. 7.4 dargestellt und zeigt ein nicht triviales Geschwindigkeitsfeld aufgrund der
Einlaufstrecke. Die analytisch berechnete Geschwindigkeitsverteilung ergibt sich in
ausreichender Entfernung zum Einlass.
Verifizierung: Bretherton Problem
Die Verdrängung einer newtonschen Flüssigkeit durch eine Gasblase in einem Spalt
wird mit der asymptotischen Lösung des zweidimensionalen Bretherton Problems[17]
verglichen. Die Berechnung der Grenzschichtdicke zwischen Gasblase und Rand un-
terscheidet sich in Abhängigkeit von der Kapillarzahl Ca = ηUBσ mit der Geschwin-
digkeit des Blasenschwerpunkts UB. In Bretherton (1961)
[17] sind Gleichungen für
79
Abb. 7.3.: Geschwindigkeitsverteilung im Spalt. Dargestellt sind die analytische Lö-
sung sowie die Lösung mit FS3D.
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1.10-5-5
0
Abb. 7.4.: Geschwindigkeitsfeld der Spaltströmung. Die gesuchte Geschwindigkeits-
verteilung ergibt sich in ausreichender Entfernung zum Einlass.
niedrige Kapillarzahlen und in Halpern und Gaver (1994)[43] für hohe Kapillarzahlen
gegeben. Das 2D-Bretherton Problem wurde bereits für die Verifizierung von CFD-
Codes verwendet[85].
Für scherverdünnende Rheologie kann die Grenzschichtdicke berechnet werden
gemäß[42,50]
H∞ = [K (n)RC]
3
2n+1

ηNNUB
σ
 2
2n+1
, K (n) = 2.553e−0.65n (7.4)
mit dem Blasenradius RC und den Modellparametern ηNN und n des Power-Laws. Die
Geometrie des Problems ist in Abbildung 7.5 dargestellt. Die Werte müssen dimensi-
onsbehaftet mit Zentimeter-Gramm-Sekunde- (CGS)-Einheiten eingesetzt werden.
Die Simulation wird mit 512 × 64 Zellen durchgeführt, um den Film mit mindes-
tens vier Zellen aufzulösen. Die Dichte der beiden Phasen beträgt 1000kg/m3, die
Viskosität der Gasblase beträgt 1 · 10−5 Pas und der Oberflächenspannungskoeffizi-
ent 1 · 10−7 N/m. Die Viskosität der Flüssigkeit wird durch ein Power-Law mit ηNN =
5 · 10−3 Pa s und n = 0.75 beschrieben. Nach der analytischen Gleichung berechnet
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sich die Grenzschichtdicke zu 5.63 · 10−5 m; mit FS3D wird eine Grenzschichtdicke
von 5.7 · 10−5 m berechnet. Mit nur 1.3 % Abweichung ist der Vorhersage der Grenz-
schichtdicke sehr genau.
Auch die Geometrie der Grenzfläche kann analytisch für ein Bretherton Problem
mit einer scherverdünnenden Flüssigkeit bestimmt werden[50]. Abbildung 7.5 zeigt
die Geometrie der Grenzfläche für Cap = 0.05 aus der Literatur[50] sowie die Berech-
nung mittels FS3D. Die Übereinstimmung der analytischen Lösung und der Simu-
lation mit FS3D ist gut, mit geringen Abweichungen im vorderen Bereich. Die nicht
triviale Viskositätsverteilung der quasistationären Strömung ist in Abbildung 7.6 dar-
gestellt.
Abb. 7.5.: Geometrie der Phasengrenzfläche für das 2D-Bretherton Problem aus der
Literatur[50] und simuliert mit FS3D.
Abb. 7.6.: Viskositätsverteilung der Power-Law-Flüssigkeit für das 2D-Bretherton
Problem.
Die angegebenen Testfälle stellen eine Verifizierung des FS3D-Codes für Zweipha-
senströmungen mit scherverdünnender Viskosität dar.
Validierung
Für die Validierung von FS3D für die Simulation der Kollision scherverdünnender
Tropfen werden Versuchsergebnisse von binären Tropfenkollisionen von Motzigem-
ba et al.[69] herangezogen. Die scherverdünnende Flüssigkeit ist eine wässrige Lö-
sung mit 2.8 Gew. % Carboxymethylcellulose (CMC)-Natriumsalz mit einer Dichte
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von 1000kg/m3 und einem Oberflächenspannungskoeffizienten von 70 · 10−3 N/m.
CMC kann newtonsche, strukturviskose und viskoelastische Rheologie aufweisen. Lö-
sungen mit Konzentrationen bis 0.2 Gew. % zeigen newtonsches Verhalten, zwischen
0.2 bis 3.0 Gew. % wird scherverdünnende Rheologie beobachtet, wobei dieser Effekt
bei höheren Konzentrationen ansteigt. Oberhalb 3.0 Gew. % setzt viskoelastisches
Verhalten ein[39]. Bei der verwendeten CMC-Lösung mit einer Konzentration von 2.8
Gew. % muss scherverdünnendes Verhalten berücksichtigt werden, viskoelastische
Rheologie ist nicht vorhanden. Die Viskosität in Abhängigkeit der Scherrate ist in Ab-
bildung 7.7 dargestellt. Neben den experimentell gemessenen Datenpunkten aus[69]
wird ein Kurvenfitting mit dem modifizierten Power-Law (Gl. 7.2) dargestellt. Die
Modellparameter sind K = 6.7 und n = 0.83, die Viskosität η0 beträgt 0.102 Pa s.
(a) Lineare Darstellung der Viskosität
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Abb. 7.7.: Viskosität der scherverdünnenden Flüssigkeit in linearer und doppelt lo-
garithmischer Darstellung: experimentelle Werte[69] und das modifizierte
Power-Law-Modell (Gl. 7.2, K = 6.7, n = 0.83).
Durchführung der Simulation
Die Simulationen wurden auf bis zu 32 Prozessoren mit einem kartesischen Gitter
mit bis zu 34 Millionen Zellen durchgeführt. Die Kollision von zwei gleichgroßen
Tropfen kann unter Verwendung von drei Symmetrieebenen simuliert werden, um
den Rechenaufwand zu reduzieren, d.h. ein Vierteltropfen, der gegen eine Symme-
trieebene prallt. Für die Simulation der Tropfenkollision aus Motzigemba et al.[69]
beträgt die Größe des Rechengebiets 1.4 · 10−2 × 1.4 · 10−2 × 7 · 10−3 m mit einer Auf-
lösung von 256× 256× 128 Zellen. Die Anzahl von Gitterzellen in einer Richtung
entspricht 2N, um die Effizienz des geometrischen Mehrgitterlösers zu optimieren,
der in FS3D für die Lösung der Poissongleichung eingesetzt wird. Das Setup ist in
Tabelle A.6 zusammengefasst.
Der Tropfen wird als Flüssigkeitskugel mit homogener Geschwindigkeit in ruhen-
der Luft initialisiert. Die Materialparameter von Luft sind die Dichte von 1.2kg/m3
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und die Viskosität von 1.8 · 10−5 Pas. Die Randbedingungen sind Slip-Bedingungen
an den Symmetrieebenen mit der Lamellen-Stabilisierung in der Kollisionsebene.
An allen anderen Rändern ist eine homogene Neumann-Randbedingung für die Ge-
schwindigkeit zusammen mit Druck null eingestellt. Das Setup ist in Abbildung 7.8
dargestellt.
Abb. 7.8.: Setup einer binären Kollision von zwei gleichgroßen Tropfen unter Aus-
nutzung von Symmetrieebenen, um den Rechenaufwand zu reduzieren.
Der Drucksprung aufgrund von Oberflächenspannung wird mit dem konservativen
Continuum Surface Stress (CSS)-Modell[57] berechnet, für die Zeitdiskretisierung
wird das explizite Euler-Verfahren verwendet. Die Zeitschrittweite wird mit dem in
Kapitel 3.4 beschriebenen Verfahren bestimmt.
Auswertung
Der Vergleich der zeitlichen Entwicklung von DNS und experimentellen Ergebnis-
sen[69] ist in Abbildung 7.9 dargestellt. Geringe Abweichungen sind in der Vorhersa-
ge des maximalen Durchmessers zu beobachten. In der Expansionsphase ist die Über-
einstimmung noch sehr gut, die Kontraktionsphase scheint im Experiment schneller
als in der numerischen Simulation zu sein. Die Unsicherheiten in den experimen-
tellen Messungen sind mit ± 10 % bezogen auf den anfänglichen Durchmesser D0
angegeben[69]. Daher wurde eine Sensitivitätsanalyse durchgeführt, in der die Aus-
wirkungen einer eventuellen Durchmesserabweichung auf die Stoßkomplexdynamik
untersucht werden. Es wurden Simulationen mit Anfangsdurchmessern von ± 10 %
durchgeführt. Diese Variation des ursprünglichen Durchmessers führt zu Veränderun-
gen des maximalen Stoßkomplexdurchmessers vom 0.8327 bis zum 1.1767-fachen
des Referenzwertes. Abbildung 7.9 zeigt die Evolution des Stoßkomplexdurchmes-
sers für die Variation des initialen Durchmessers. Der maximale Durchmesser der
experimentellen Daten ist innerhalb dieses Bereiches.
Mehrere Tests wurden durchgeführt, um mögliche Quellen für numerische Feh-
ler zu beseitigen. Die Gitterabhängigkeit des maximalen Durchmessers und des Ge-
schwindigkeitsfeldes wurde untersucht. Eine Simulation mit der Auflösung von 160
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Abb. 7.9.: Evolution des Durchmessers des Stoßkomplexes als Funktion der Zeit für
eine wässrige CMC-Lösung. Dargestellt sind experimentelle Daten und Si-
mulationen. Zusätzlich sind Simulationsergebnisse für eine Variation des
initialen Durchmessers gezeigt, die obere Kurve resultiert aus einem grö-
ßeren und die untere Kurve aus einem kleineren initialen Durchmesser.
Zellen pro initialen Durchmesser (entspricht insgesamt 67 Millionen Zellen) wur-
de als Referenz-Fall gewählt, eine Auflistung der durchgeführten Simulationen ist in
Tabelle 7.1 dargestellt.
Zellen pro
D0
[Dmax/D0] Abweichungen von
D/D0 zum Refe-
renzfall
Abweichung von
Ekin zum Referenz-
fall
50 4.33 8.12 5.75
60 4.07 1.76 2.53
80 4.04 0.89 1.81
93∗ 4.03 0.69 1.13
100 4.03 0.59 1.12
160∗∗ 4.00 - -
∗In nachfolgenden Simulationen wird der 93 Zellen/D0-Fall genutzt.∗∗Referenzfall in der Gitterabhängigkeitsstudie
Tabelle 7.1.: Ergebnisse der Gitterabhängigkeitsstudie.
Um nicht nur die Geometrie des Stoßkomplexes, sondern auch das Geschwindig-
keitsfeld in die Analyse mit einzubeziehen, wird neben dem Durchmesser auch die
kinetische Energie mit dem Referenzfall verglichen. Tabelle 7.1 zeigt, dass die Abwei-
chungen des Durchmessers und der kinetischen Energie mit zunehmender Auflösung
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geringer werden. Um die kinetische Energie Ekin des Tropfens vergleichen zu können,
wird die L1-Norm der Abweichung zum Referenzfall berechnet, d.h.∫ T
0 |Ekin − Erefkin| d t∫ T
0 |Erefkin| d t
. (7.5)
Ein Vergleich der Ergebnisse bei Auflösungen mit 50 Zellen beziehungsweise 100
Zellen pro initialem Tropfendurchmesser ergibt sich eine Fehlerabnahme zweiter
Ordnung. In den folgenden Simulationen wird eine Auflösung von 93 Zellen/D0 als
Standardauflösung eingesetzt.
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7.3 Ergebnisse: Zentrale Tropfenkollisionen
Direkte Numerische Simulationen erlauben die Analyse von Strömungsvorgängen
im Inneren von kollidierenden Tropfen. In Abbildung 7.10 sind die Simulationsergeb-
nisse einer zentralen Kollision dargestellt. Ein Vierteltropfen der scherverdünnenden
Flüssigkeit bewegt sich nach links in Richtung Ursprung und kollidiert mit seinem
Spiegelbild, das in der Simulation durch eine Symmetrieebene an dem linken Re-
chengebietsrand realisiert wurde. Alle Zellen mit einem Volumenanteil von f ≥ 0.5
werden angezeigt. Das linke Bild zeigt die Scherrate, deren Maximalwert ringför-
mig etwa mittig zwischen Rand und Mittelpunkt des Stoßkomplexes auftritt. Die
Scherrate beträgt zwischen 104 und 106 1/s. Im rechten Teil von Abb. 7.10 ist das
Geschwindigkeitsfeld in der Symmetrieebene dargestellt. In den äußeren Teilen des
Stoßkomplexes verläuft die Strömung parallel zur Symmetrieebene. Weiter entfernt
von der Symmetrieebene ist die Strömung in Richtung Prallebene ausgerichtet. Die
maximale Scherrate tritt an der Stelle auf, wo die Strömung umgelenkt und nach
außen beschleunigt wird. Die Viskosität beträgt zwischen 40 und 59mPas.
Abb. 7.10.: Ein Vierteltropfen einer scherverdünnenden Flüssigkeit bewegt sich nach
links und kollidiert mit seinem Spiegelbild. Die Scherrate, das Viskositäts-
und das Geschwindigkeitsfeld während der initialen Phase der Kollision
sind bei t∗ = t UrelD0 = 0.83 dargestellt.
Abb. 7.11.: Kollisionskomplex während der Expansionsphase, t∗ = 3,81.
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Abb. 7.12.: Kollisionskomplex während der Kontraktionsphase, t∗ = 11.25.
Abbildung 7.11 zeigt den Kollisionskomplex bei t* = 3,8. Zu diesem Zeitpunkt be-
findet sich der Tropfen in der Expansionsphase, d.h. die maximale Ausdehnung ist
noch nicht erreicht. Der linke Teil von Abb. 7.11 zeigt zwei Scherratenmaxima, im
mittleren Teil des Kollisionskomplexes sowie am Übergangsbereich zwischen Lamelle
und Rand. Das Geschwindigkeitsfeld (rechts in der Abbildung) zeigt den Grund für
die zwei Maxima. Das innere Maximum ist das Resultat der Strömungsumlenkung.
Die hohen Scherraten im Außenbereich treten auf, weil Fluid aus der Lamelle aus-
tritt, umgelenkt und abgebremst wird, während es in den Rand strömt. Insgesamt
balancieren sich zwischen Rand und Lamelle der Impuls der nach außen strömen-
den Lamellenflüssigkeit, die Trägheit der Flüssigkeit im Rand und die zum Zentrum
gerichtete Oberflächenspannungskraft[108]. Die Viskosität beträgt zwischen 57 und
64mPas.
Scherrate, Viskosität und Geschwindigkeit in der Kontraktionsphase des Kollisions-
komplexes sind in Abbildung 7.12 dargestellt. Die maximale Scherrate befindet sich
zwischen Lamelle und Rand. Der Grund für die hohe Scherrate in diesem Bereich ist
die Prallströmung zwischen Lamellenflüssigkeit und Rand. Das Fluid in der Lamelle
strömt weiterhin nach außen, während sich der Rand in Richtung Ursprung bewegt.
Die Viskosität beträgt in der Kontraktionsphase zwischen 58 und 68mPas.
Konzept der effektiven Viskosität
In diesem Abschnitt wird die Fragestellung untersucht, ob eine nichtnewton-
sche Tropfenkollision mit einer newtonschen effektiven Viskosität modelliert werden
kann. Zu diesem Zweck wird eine newtonsche Viskosität gesucht, die zu dem glei-
chen Maximaldurchmesser wie die Kollision scherverdünnender Tropfen führt. Eine
solche effektive Viskosität kann durch Simulationen von Kollisionen unter Variation
der Viskosität und anschließender Interpolation gefunden werden. In Tabelle 7.2 sind
die Maximaldurchmesser für unterschiedliche newtonsche Viskositäten aufgelistet.
Abb. 7.13 zeigt die Evolution des Durchmessers des Kollisionskomplexes mit den
newtonschen Flüssigkeiten. Der Maximaldurchmesser im Fall der scherverdünnen-
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η Dmax/D0
45mPas 4.29
60mPas 3,80
75mPas 3,39
102mPas 2,85
Tabelle 7.2.: Maximaldurchmesser in Abhängigkeit von der Viskosität.
Abb. 7.13.: Evolution des Stoßkomplexdurchmessers der Kollision newtonscher
Tropfen unter Variation der Viskosität sowie die Evolution des scherver-
dünnenden Tropfens.
den Tropfen liegt bei 4.03 Dmax/D0. Durch lineare Interpolation der Werte aus
Tab. 7.2 ergibt sich dieser Maximaldurchmesser für die Kollision newtonscher Trop-
fen mit einer Viskosität von 54mPas. Das Setup ist in Tabelle A.7 zusammengefasst.
Die Simulation mit dieser Viskosität zeigt, dass mit 3,98 Dmax/D0 der Maximaldurch-
messer des scherverdünnenden Falls mit 1 % Genauigkeit erreicht wird. Die Evoluti-
on des Stoßkomplexdurchmessers für die Kollision scherverdünnender Tropfen und
newtonscher Tropfen mit der effektiven Viskosität ist in Abb. 7.14 gezeigt.
Das Ergebnis ist, dass die volle zeitliche Entwicklung fast identisch ist. Das Glei-
che gilt für die Geometrie des Stoßkomplexes, dargestellt in Abb. 7.15. Lediglich
in der minimalen Dicke der Lamelle kann ein geringfügiger Unterschied festgestellt
werden. In dem newtonschen Fall beträgt die Dicke der Lamelle 4.8µm, in dem
nichtnewtonschen Fall beträgt sie 5.6µm. Ein Vergleich der Geschwindigkeitsfelder
zeigt keinen signifikanten Unterschied. Offensichtlich ist es möglich, die Dynamik
einer Kollision scherverdünnender Tropfen mit der gefundenen effektiven Viskosität
wiederzugeben. Im Folgenden wird analysiert, welche Ursache zur Ähnlichkeit in der
Kollisionsdynamik führt.
88
Abb. 7.14.: Evolution des Maximaldurchmessers der Kollision scherverdünnender
Tropfen sowie newtonscher Tropfen mit effektiver Viskosität.
Abb. 7.15.: Geometrie des Stoßkomplexes mit scherverdünnender bzw. newtonscher
Rheologie.
Viskosität
Abbildung 7.16 zeigt die zeitliche Entwicklung der maximalen, minimalen und
mittleren Viskosität bei der Kollision scherverdünnender Tropfen, zusätzlich ist noch
die effektive Viskosität eingetragen. Die scherverdünnende Viskosität wird am An-
fang deutlich reduziert, wenn der Tropfen mit seinem Spiegelbild kollidiert. Während
der Expansion des Stoßkomplexes steigt die Viskosität an und sinkt anschließend er-
neut ab aufgrund der Kontraktion des Stoßkomplexes. Die mittlere Viskosität hat zu
Beginn den gleichen Wert wie die effektive Viskosität.
Energie
Die effektive Viskosität entspricht dem Minimum der mittleren Viskosität, da ein
relativ kleiner Bereich mit hohen Scherraten und die daraus folgende reduzierte Vis-
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Abb. 7.16.: Maximale, minimale und mittlere Viskosität des Kollisionskomplexes als
Funktion der Zeit.
kosität zu Beginn der Kollision offenbar wichtiger sind als die mittlere Viskosität wäh-
rend der gesamten Dauer des Zusammenstoßes. Um den Grund für dieses Phänomen
zu verstehen, werden im Folgenden die einzelnen Energieanteile ausgewertet. Dies
sind die mechanischen Energieanteile kinetische Energie und Oberflächenenergie so-
wie die irreversibel in Wärme umgewandelte (dissipierte) Energie.
(a) Verlauf aller Energieanteile. (b) Dehn- und Scheranteil der dissipierten
Energie.
Abb. 7.17.: Verlauf verschiedener Energieanteile als Funktion der Zeit bei einer zen-
tralen Tropfenkollision.
Abbildung 7.17(a) zeigt die Entwicklung der verschiedener Energieanteile wäh-
rend der Kollision scherverdünnender Tropfen. Die durchgezogene Linie beschreibt
den Verlauf der kinetischen Energie, die nach dem initialen Kontakt absinkt, bis der
Stoßkomplex seinen maximalen Durchmesser erreicht und fast die gesamte kineti-
sche Energie in andere Energieanteile umgewandelt wurde. Anschließend kontra-
hiert der Stoßkomplex, der Anteil der kinetischen Energie steigt wieder an. Die ge-
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punktete Linie beschreibt den Verlauf der Oberflächenenergie, die mit Erreichen des
maximalen Durchmessers auch ein Maximum erreicht. Die viskos dissipierte Energie
steigt in der initialen Phase der Kollision sprunghaft an und ist anschließend nahezu
konstant. Abbildung 7.17(b) zeigt eine Zerlegung der dissipierten Energie in einen
Dehnanteil und einen Scheranteil. Der Dehnanteil besteht aus den ersten drei Termen
in Gl. 7.1, der Scheranteil besteht aus den letzten drei Termen. Der Scheranteil ist
nur im ersten Moment der Kollision relevant; der Dehnanteil wird zu einem späteren
Zeitpunkt signifikant.
Dies erklärt den Einfluss der nichtnewtonschen Viskosität: Während der Kollision
führt die viskose Reibung zu Dissipation durch Scherung aufgrund der Strömungs-
umlenkung von der ursprünglichen Flugrichtung der Tropfen zu einer radial nach
außen gerichteten Strömung. Anschließend steigt der Dehnanteil der Dissipation auf-
grund der Strömung in der Lamelle, der Scheranteil nimmt ab. In späteren Stadien
der Kollision dominieren Oberflächen-und Trägheitskräfte die Kollisionsdynamik.
Um zu untersuchen, ob die Viskosität ausschließlich zu Beginn einen signifikanten
Einfluss auf die Entwicklung einer Tropfenkollision hat, wurden numerische Experi-
mente durchgeführt. Zu diesem Zweck sind Kollisionen newtonscher Tropfen unter
Variation der Viskosität simuliert worden. In Tabelle 7.3 sind die durchgeführten Ex-
perimente aufgelistet. Die zeitliche Entwicklung des Durchmessers ist in Abb. 7.18
dargestellt.
Viskosität Abweichung vom Referenzfall
108mPas 22%
27mPas 32%
54mPas zu Beginn, 108mPas für t∗ > 3,6 5%
54mPas zu Beginn, 27mPas für t∗ > 3,6 6%
Tabelle 7.3.: Übersicht über die numerischen Experimente.
Die durchgezogenen Linien sind das Resultat von Simulationen mit konstanter Vis-
kosität während der gesamten Kollision, wobei der doppelte bzw. halbe Wert der
effektiven Viskosität eingestellt wurde. Die maximale Abweichung des Durchmessers
des Kollisionskomplexes zum Referenzfall mit der effektiven Viskosität beträgt bei
108mPas 22 %; bei 27mPas wird eine Differenz von 32 % beobachtet. Dies zeigt
den signifikanten Einfluss der Viskosität auf die Kollisionsdynamik. Die gestrichelten
Linien zeigen die zeitliche Entwicklung des Durchmessers des Kollisionskomplexes,
die mit einer Viskosität von 54mPas startet und dann abrupt bei t∗ = 3,6 verdop-
pelt beziehungsweise halbiert wird. Der maximale Durchmesser hat bei 27mPas für
t∗ > 3, 6 eine Differenz von 6 %, bei 108mPas eine Differenz von 5 %. Dies zeigt,
dass die Viskosität in späten Stadien der Kollision einen geringen Einfluss auf die
Kollisionsdynamik hat.
Dies führt zu dem Schluss, dass eine Kollision scherverdünnender Flüssigkeitstrop-
fen durch eine Kollision von Tropfen newtonscher Viskosität modelliert werden kann,
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Abb. 7.18.: Evolution des Stoßkomplexes für unterschiedliche Viskositäten. Mittlere
durchgezogene Linie: Referenzfall mit der effektiven Viskosität, durchge-
zogene Linien außen: konstante Viskosität, gestrichelte Linien: bis t∗ =
3, 6 effektive Viskosität, anschließend halbe bzw. doppelte Viskosität.
wenn eine effektive newtonsche Viskosität gefunden werden kann. In dem speziellen
Fall der hier betrachteten Kollision wurde der Wert von 54mPas durch Simulationen
mit 60mPas und 45mPas mit anschließender linearer Interpolation des maximalen
Durchmessers gefunden.
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7.4 Ergebnisse: Dezentrale Tropfenkollisionen
Die Gültigkeit des in Kapitel 7.3 vorgestellten Konzeptes der effektiven Viskosität
soll für dezentrale Kollisionen geprüft und untersucht werden.
Setup
Die Materialparameter, Tropfengröße und relative Geschwindigkeit sind die glei-
chen wie in Kapitel 7.3, nur der Versatz der kollidierenden Tropfen wird geändert.
Der Kollisionsparameter X reicht von 0.25 über 0.5 bis 0.75 und für jeden Kollisions-
parameter werden zwei Simulationen durchgeführt, eine mit scherverdünnendem
und eine mit newtonschem Fließverhalten. Im newtonschen Fall wird die effekti-
ve Viskosität, die für die zentrale Kollision gefunden wurde, als Viskosität gewählt.
Der Kollisionsparameter X (auch als Versatz bezeichnet) ist definiert als der Abstand
der beiden Tropfenzentren senkrecht zur Relativgeschwindigkeit bezogen auf den
Tropfendurchmesser.
Die Simulationen werden auf bis zu 32 Intel XEON Linux-Cluster-Kernen mit 4 GB
Hauptspeicher pro Kern auf Rechengittern mit bis zu 67 Millionen Zellen durchge-
führt. In den Simulationen wird die Stabilisierung für den Fall einer asymmetrischen
Kollision (Kap. 4.3) genutzt. Aufgrund der Symmetrie einer dezentralen Tropfen-
kollision wird eine Symmetrieebene in den Simulationen verwendet, um den Re-
chenaufwand zu reduzieren. An den anderen Rändern des Rechengebiets wird eine
homogene Neumann-Randbedingung für die Geschwindigkeit zusammen mit kon-
stantem Druck eingesetzt (atmosphärische Randbedingung). Das Rechengebiet wird
so gewählt, dass genügend Platz für die relevanten Phasen der Kollision vorhanden
ist. Aufgrund der extrem langen Ligamente, die gegen Ende der Kollisionen entste-
hen, würde eine Anpassung der Rechengebietsgröße zu einem unverhältnismäßig
großen Rechenaufwand führen. Da die Simulation der Separation nicht erforderlich
ist, wird die Simulation beendet, sobald Flüssigkeit den Rand des Rechengebiets er-
reicht. Domaingröße und Auflösung sind in Tabelle 7.4 aufgeführt. Eine Übersicht
über den Setup ist in den Tabellen A.8, A.9 und A.10 aufgelistet.
Einfluss der Stabilisierung
Vor der Beschreibung der Kollisionsdynamik muss der Einfluss des Stabilisierungs-
algorithmus auf die Massenbilanz analysiert werden. Die Bildung einer dünnen Flüs-
sigkeitslamelle wird in allen Fällen beobachtet, folglich muss die Addition von Mas-
se überwacht werden. Die durch den Algorithmus zur Stabilisierung hinzugefügte
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Rheologie, Versatz Auflösung Domaingröße Massenzuwachs
- [Zellen/D0] , [Zellen] [x/D0] [ %]
scherverd. , 0.25 70, 512 × 512 × 256 7.3 × 7.3 × 3.7 2.17
newtonsch, 0.25 70, 512 × 512 × 256 7.3 × 7.3 × 3.7 3.14
scherverd. , 0.5 47, 512 × 512 × 64 11 × 11 × 1.4 2.43
newtonsch, 0.5 47, 512 × 512 × 64 11 × 11 × 1.4 2.81
scherverd. , 0.75 56, 512 × 512 × 128 9.2 × 9.2 × 2.3 3.51×10−5
newtonsch, 0.75 56, 512 × 512 × 128 9.2 × 9.2 × 2.3 1.97×10−5
Tabelle 7.4.: Übersicht über die Simulationen.
Masse ist in Tabelle 7.4 aufgeführt. Ein kleiner Versatz führt zu einem stärkeren
Massenzuwachs, da der Durchmesser der Lamelle größer ist und sie länger existiert.
Darüber hinaus hängt die Menge addierter Masse von der Viskosität ab, da die physi-
kalische Dicke einer Lamelle im Fall von scherverdünnender Flüssigkeit größer ist im
Vergleich zu einer newtonschen Flüssigkeit. Dies wird auch für zentrale Kollisionen
beobachtet, siehe Kap. 7.3. Eine Ausnahme bildet der Fall mit X = 0.75, bei dem
sehr wenig Flüssigkeit hinzugefügt wird. Daher erreicht die Lamelle des newton-
schen Tropfes die Grenze von zwei Zellen schneller, sodass der Algorithmus früher
Flüssigkeit hinzufügen muss. Der Algorithmus addiert Flüssigkeit, bis die beiden Zel-
len gefüllt sind; da Flüssigkeit von der Lamelle in Richtung Rand strömt, muss der
Algorithmus Flüssigkeit hinzuzufügen, solange die Lamelle existiert.
Geometrie des Kollisionskomplexes
Die maximale Ausdehnung des Kollisionskomplexes vom ersten Kontakt bis zum
Erreichen der Grenze des Rechengebiets unter Variation des Versatzes und für beide
Rheologien ist in Abbildung 7.19 dargestellt. Die Entwicklung des Kollisionskom-
plexes im scherverdünnenden Fall und im newtonschen Fall ist annähernd gleich.
Die Größe des Kollisionskomplexes beträgt bei Kontakt der Tropfen 2 D0 und sinkt
zunächst, weil die äußeren Enden, die am Anfang für die maximale Größe des Kol-
lisionskomplexes bestimmend sind, die ursprüngliche Geschwindigkeit der kollidie-
renden Tropfen beibehalten. Anschließend nimmt die Größe zu, da sich die Flüs-
sigkeit radial ausbreitet und gleichzeitig in Richtung von Urel gedehnt wird. Die
unterschiedlichen Kurven können wie folgt erklärt werden: Im Fall von X = 0.25
wird die Flüssigkeit abgebremst durch die Umwandlung von kinetischer Energie
in Oberflächenenergie und durch viskose Dissipation. Im Fall von X = 0.5 ist der
Verlust an kinetischer Energie reduziert und der Kollisionskomplex dehnt sich mit ei-
ner konstanten Geschwindigkeit von 0.63Urel aus. Bei X = 0.75 interagiert nur eine
kleine Menge der Tropfen, während der Rest der Tropfen seine ursprüngliche Ge-
schwindigkeit behält. Die Enden des Kollisionskomplexes bewegen sich mit 0.85Urel
voneinander weg. Die Steigung der Kurve ist fast konstant, da die äußeren Enden des
94
Kollisionskomplexes nur durch ein dünnes Ligament verbunden sind, welches keinen
Einfluss auf die Geschwindigkeit hat.
Abb. 7.19.: Maximaler Durchmesser des Kollisionskomplexes für unterschiedlichen
Versatz.
Abbildung 7.20 zeigt die Entwicklung der Geometrie des Kollisionskomplexes. Alle
Kollisionen zeigen temporär die Bildung einer Lamelle. Um die Eigenschaften der
Lamelle quantitativ zu untersuchen, wird eine Lamelle als eine Struktur in der Mitte
eines Kollisionskomplexes definiert, die dünner ist, als der Rand. Es wird beobachtet,
dass die maximale Lamellenlebensdauer mit zunehmendem Versatz sinkt. Die Le-
bensdauer der Lamelle beträgt bei einem Versatz von 0.25 t∗ = 10.6, bei 0.5 beträgt
t∗ = 4.53 und bei 0.75 beträgt t∗ = 2.72. Die Zeit wird mit t∗ = D0/Urel angegeben.
Außerdem wird eine größere Oberfläche mit abnehmendem Versatz beobachtet, bei
X=0.25 beträgt das Oberflächenverhältnis A/A0 4.06, bei X = 0.75 beträgt A/A0
1.59.
In allen betrachteten Fällen sammelt sich der Großteil der Flüssigkeit in Rich-
tung der initialen Geschwindigkeit. Die Trägheit streckt die Lamelle in Richtung von
Urel. Gleichzeitig bewirkt die Oberflächenspannung eine Verringerung der Breite des
Stoßkomplexes. Die Geschwindigkeit der Seitenränder ist am Ende der Kontraktion
so hoch, dass bei X = 0.25 ein Blaseneinschluss im Stoßkomplex beobachtet wird.
Dieses Auftreten von Blasen ist nicht zu verwechseln mit den Blasen, die während
des ersten Kontakts von Tropfen entstehen, siehe Kapitel 6.2 sowie Nikolopoulos et
al. (2009)[75].
Bevor der Stoßkomplex zerfällt, bilden sich in allen betrachteten Fällen Ligamente
zwischen zwei Tropfen. Das Ligament zwischen den Tropfen wird im weiteren Verlauf
dünner, da Flüssigkeit aus dem Ligament in die Tropfen strömt. Für den endgültigen
Zerfall des Ligaments kommen zwei Mechanismen infrage. Der Abschnürungsme-
chanismus (engl. pinching mechanism) tritt auf, wenn das Verhältnis der Trägheit
der Flüssigkeit im Stoßkomplexende zur Oberflächenspannungskraft größer als eins
ist[74]. Die zweite Möglichkeit ist die Rayleigh-Plateau-Instabilität. Bei Pinching sind
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Einschnürungen klar erkennbar, während bei dem Zerfall aufgrund von Instabilität
Kapillarwellen zu beobachten sind, bevor der Zerfall einsetzt[88]. In allen betrachte-
ten Fällen sind Kapillarwellen auf dem Ligament zu beobachten, bevor es in Tropfen
verschiedener Größe zerfällt. Folglich ist die Rayleigh-Plateau-Instabilität Ursache
des Zerfalls.
Bei dem Kollisionsprozess können drei wesentliche Phasen identifiziert werden.
Die erste Phase tritt kurz nach dem initialen Kontakt auf, sobald die Oberfläche
des Kollisionskomplexes ein Minimum erreicht. Die zweite Phase setzt ein, wenn
die maximale Oberfläche des Kollisionskomplexes erreicht ist. Die letzte eindeutig
identifizierbare Phase der Kollision setzt ein, wenn die Geometrie des Stoßkomple-
xes als zwei durch ein Ligament verbundene Tropfen beschrieben werden kann. Diese
Beschreibung der Evolution des Kollisionskomplexes ist gültig für scherverdünnende
und auch für newtonsche Rheologie, da die Geometrie fast identisch ist.
Analyse der Kollisionsströmung: Initiale Phase
Die obere Reihe in Abbildung 7.21 zeigt die Scherratenverteilung im kollidieren-
den Tropfen. Die maximale Scherrate tritt bei X=0.75 auf, während im Fall X=0.25
die niedrigste maximale Scherrate zu beobachten ist. Die Verteilung der Scherrate ist
im Fall X=0.25 vergleichsweise homogen. Die Viskositätsfelder in der zweiten Reihe
zeigen, dass im Fall X=0.75 in großen Teilen des Tropfenvolumens hohe Viskositäts-
werte auftreten. Die dritte Reihe von Abb. 7.21 zeigt die lokale Dissipationsrate. Bei
der Kollision mit einem Versatz von X=0.25 wird insgesamt mehr Energie dissipiert,
im Fall von X=0.75 ist der Maximalwert der Dissipationsrate größer.
Dieses Verhalten kann als Folge von drei Eigenschaften der Dynamik von Kollisio-
nen mit Versatz erklärt werden:
1. Durchdringungsvolumen
Ein translatierender Tropfen bildet ein durchströmtes Volumen von zylindri-
scher Form. Das Durchdringungsvolumen von zwei Tropfen wird folglich von
der Schnittmenge dieses Zylinders mit einem zweiten Tropfen gebildet. Somit
beschreibt das Durchdringungsvolumen die Menge der Flüssigkeitsteilchen, die
interagieren, da sich ihre Trajektorien schneiden. Das auf das Volumen des Kol-
lisionskomplexes bezogene Durchdringungsverhältnis beträgt
0.377 bei X=0.25,
0.202 bei X=0.5 und
0.059 bei X=0.75.
2. Zeitskala der Impulsdiffusion
Viskose Dissipation kann außerhalb des Durchdringungsvolumens in den Tei-
len der Tropfen auftreten, die aufgrund von Impulsdiffusion erreicht werden
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(a) Kollisionskomplex mit einem Versatz von 0.25 bei
t∗=0.0, 1.45, 2.9, 4.4, 5.8, 7.3, 13 und 22.
(b) Kollisionskomplex mit einem Versatz von 0.5 bei
t∗=0.0, 1.45, 2.9, 4.4, 5.8 und 7.3.
(c) Kollisionskomplex mit einem Versatz von 0.75 bei
t∗=0.0, 1.45, 2.9, 4.4, 5.8 und 7.3.
Abb. 7.20.: Geometrie des Kollisionskomplexes mit unterschiedlichem Versatz. Die
Muster auf der Oberfläche sind auf die Rekonstruktion der Oberfläche
mit Isoflächen durch die Visualisierungs-Software zurückzuführen.
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Geschwindig-
keit [m/s]
Dissipations- 
rate [J/s]
Viskosität 
[Pa s]
Scherrate 
[1/s]
X = 0.25                        0.5                              0.75
Abb. 7.21.: Strömung im Inneren kollidierender Tropfen einer scherverdünnenden
Flüssigkeit, t∗ = 1.45. Obere Reihe: Scherrate; zweite Reihe: Viskosität;
dritte Reihe: Dissipationsrate; vierte Reihe: Geschwindigkeit.
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können. Die Impulsdiffusion hat ihren Ursprung am Rand des Durchdringungs-
volumens. Die Zeitskala der Impulsdiffusion τmom kann abgeschätzt werden
durch
τmom =
L2chρ
η
. (7.6)
Mit der effektiven Viskosität η und der charakteristischen Längenskala Lch =
D0/2 ergibt sich τmom = 1.4 · 10−3 s. Die maximale Dissipation tritt zu Beginn
der Kollision auf, sodass die charakteristische Zeitskala der Tropfenkollision mit
D0/Urel = 5.5 · 10−5 s abgeschätzt werden kann. Dieser Wert ist 25 Mal kleiner
als die Zeitskala der Diffusion, sodass die Diffusion nicht ausreichend Zeit hat,
um die Flüssigkeit außerhalb des Durchdringungsvolumens zu erreichen. Folg-
lich kann außerhalb des Durchdringungsvolumens keine signifikante viskose
Dissipation auftreten.
3. Geschwindigkeitsfeld im Durchdringungsvolumen
Das Geschwindigkeitsfeld im Inneren des Durchdringungsvolumens (vierte Zei-
le in Abb. 7.21) zeigt eine Prallströmung überlagert mit einer Scherströmung.
Die Energiebilanz in Abb. 7.24 zeigt, dass diese Strömung hoch dissipativ ist.
Diese drei Eigenschaften zeigen, dass die Dissipation hauptsächlich im Durchdrin-
gungsvolumen auftritt. Am meisten Energie wird bei der Kollision mit einem Versatz
von 0.25 dissipiert, verteilt auf ein größeres Volumen. Im Gegensatz dazu zeigt der
X = 0.75 Fall eine geringe Dissipation, mit dem größten Maximalwert aufgrund des
kleinen Durchdringungsvolumens.
Analyse der Strömung in der Pralllamelle
Die Lamelle in Abbildung 7.22 zeigt eine nicht triviale Viskositätsverteilung. Im
Viskositätsfeld können zwei lokale Viskositätsmaxima beobachtet werden, an der
Übergangszone von Lamelle zu Rand und an dem äußeren Ende des Randes. Diese
komplexe Viskositätsverteilung kann mit dem Geschwindigkeitsfeld erklärt werden.
Abbildung 7.22, rechte Seite, zeigt ruhende Flüssigkeit in der Mitte des Kollisions-
komplexes. Die Geschwindigkeit steigt nach außen an bis zu einem Geschwindig-
keitsmaximum an der Lamelle-Rand-Übergangszone. Aufgrund der niedrigen Scher-
rate am Ort der maximalen Geschwindigkeit besteht an dieser Stelle ein Viskositäts-
maximum. In der Umgebung des Geschwindigkeitsmaximums existieren hohe Scher-
raten, die eine verringerte Viskosität zur Folge haben. An der Spitze des Randes ist
die Geschwindigkeit nahezu homogen, daher kann an dieser Stelle ein weiters Maxi-
mum der Viskosität beobachtet werden. Der Energieverlauf in Abb. 7.24 zeigt, dass
die Dissipation während der Lamellenphase, verglichen mit der Phase des initialen
Kontaktes, gering ist.
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Abb. 7.22.: Viskosität (links) und Geschwindigkeit (rechts) in Inneren der Lamelle
bei t∗ = 8.7.
Viskosität
Die prinzipielle Entwicklung der mittleren Viskosität im Fall der scherverdünnen-
den Rheologie ist in Abbildung 7.23 dargestellt. Sie ist in allen Fällen ähnlich: Zu-
erst wird die mittlere Viskosität reduziert, erreicht ein globales Minimum und steigt
dann wieder an. Die Viskosität steigt nicht monoton, sondern kann zusätzliche lo-
kale Extremwerte aufweisen. Ein lokales Minimum der Viskosität entsteht, wenn die
Seitenränder nach der Kontraktion der Lamelle zusammenfließen. Bei X=0.25 ist
die Prallströmung des Randes so stark, dass der resultierende Kollisionskomplex die
Geometrie einer abgeflachten Ellipse annimmt. Die anschließende Oszillation führt
zu einem zweiten lokalen Minimum der Viskosität. Dieses Phänomen ist auch in der
temporären Speicherung von Oberflächenenergie zu beobachten, siehe Detailansicht
von Abb. 7.24.
Energie
Abbildung 7.24 zeigt die Entwicklung verschiedener Energieanteile für dezentra-
le Kollisionen scherverdünnender Tropfen. Die Linien mit Vierecken beschreiben die
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Abb. 7.23.: Evolution der mittleren Viskosität für unterschiedlichen Versatz.
Entwicklung der kinetischen Energie. Die kinetische Energie nimmt nach dem ers-
ten Kontakt ab und erreicht ein lokales Minimum, während der Durchmesser des
Kollisionskomplexes maximal ist. Im Fall von X = 0.25 steigt die kinetische Energie
aufgrund der Kontraktion des Randes erneut an; nach der Kontraktion ist fast die
gesamte kinetische Energie verschwunden. Die Linien mit Kreuzen beschreiben die
Grenzflächenenergie. Diese steigt an, bis der maximale Durchmesser erreicht ist und
nimmt anschließend ab. Die Linien mit Kreisen stellen die dissipierte Energie dar, die
sehr schnell nach dem ersten Kontakt ansteigt. Die maximale Dissipationsrate tritt
bei t ≈ Drel/U0 auf. Während Expansion und Kontraktion des Stoßkomplexes wird
kaum Energie dissipiert, lediglich bei der Verschmelzung des Randes ist ein weiterer
Anstieg der Dissipationsrate zu beobachten.
Konzept der effektiven Viskosität
In Kapitel 7.3 wird beschrieben, dass eine geeignet gewählte (effektive) newton-
sche Viskosität kollidierender Tropfen zur gleichen Dynamik wie die Kollision scher-
verdünnender Tropfen führt. Dieses Konzept der effektiven Viskosität wurde für zen-
trale Kollisionen gefunden. Die vorhergehenden Abschnitte zeigen, dass das Konzept
der effektiven Viskosität auch für dezentrale Kollisionen gültig ist. Die Kollisionsdy-
namik scherverdünnender Tropfen und newtonscher Tropfen mit einer Viskosität von
η = 54mPas ist nahezu identisch in allen untersuchten Fällen. Die Entwicklung des
Durchmessers des Kollisionskomplexes kann mit einer Toleranz von weniger als 1 %
reproduziert werden.
Dieser Abschnitt befasst sich mit der Frage, warum die Kollision von Tropfen mit
der effektiven Viskosität zu der gleichen Dynamik führt wie die Kollision scherver-
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Abb. 7.24.: Zeitlicher Verlauf verschiedener Energieanteile während Kollisionen
scherverdünnender Tropfen. Die Linien sind abgeschnitten, wenn die
Flüssigkeit die Grenze des Rechengebietes erreicht. Die Detailansicht auf
der rechten Seite zeigt ein zweites Maximum der Grenzflächenenergie im
Fall von X=0.25.
dünnender Tropfen und wie der Wert der effektiven Viskosität zustande kommt. Der
wichtigste Einfluss der scherverdünnenden Rheologie erfolgt während der Anfangs-
phase, bei der auch die kleinste mittlere Viskosität auftritt. Sie variiert von 54.8
bis 60mPas, abhängig vom Versatz der Tropfen. Die newtonsche Viskosität, die zu
der gleichen Kollisionsdynamik führt, beträgt 54mPas und liegt somit unterhalb der
mittleren Viskosität der scherverdünnenden Tropfen. Daher kann die kleinste mittle-
re Viskosität nicht als Schätzwert für die effektive Viskosität verwendet werden.
Eine Möglichkeit wäre, dass die mittlere Viskosität in einem Teil des Kollisionskom-
plexes der effektiven Viskosität entspricht. Die Berechnung der mittleren Viskosität
berücksichtigt nicht die inhomogene Verteilung der lokalen Dissipation im Inneren
der Tropfen. Daher ist die Berechnung einer angepassten mittleren Viskosität, die
auch die Verteilung der Dissipation berücksichtigt, eine Möglichkeit, um die effekti-
ve Viskosität zu finden. Die Auswahl dieser Teilmenge basiert auf einem Schwellen-
wert für die mittlere Dissipation. Dabei wird die Hälfte der mittleren Dissipation als
ein Schwellenwert genutzt, und es wird der Zeitpunkt der kleinsten mittleren Vis-
kosität genutzt (t∗ = 1.45), um die effektive Viskosität zu bestimmen. Der Teil des
Kollisionskomplexes mit einer Dissipation unterhalb des Schwellenwerts wird nicht
in die Berechnung der mittleren Viskosität einbezogen. Die so gewonnen mittleren
Viskositäten sind in Tabelle 7.5 aufgeführt.
Die Berechnung des Mittelwertes der Viskosität unter Berücksichtigung des
Schwellenwerts liefert die effektive Viskosität mit einer Genauigkeit von besser
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Versatz mittlere Viskosität mittlere Dissipations- mittlere Viskosität mit
[mPa s] rate [W] Schwellenwert [mPa s]
0.25 54.77 0.0443 53.81
0.5 56.04 0.0538 53.88
0.75 60.0 0.0291 53.9
Tabelle 7.5.: Mittlere Viskosität und Dissipationsrate bei t∗ = 1.45.
als 0.2 %. Die Entwicklung der mittleren Viskosität mit und ohne Verwendung des
Schwellenwerts ist in Abb. 7.25 dargestellt. Der Verlauf der mittleren Viskosität un-
ter Verwendung des vollständigen Kollisionskomplexes zeigt eine langsame Abnahme
nach dem Kontakt der Tropfen. Unter Verwendung des reduzierten Kollisionskomple-
xes ist der Verlauf zunächst nahezu konstant und verringert sich dann bei Kontakt
der Tropfen abrupt auf ein Niveau, das leicht unter der effektiven Viskosität liegt.
Anschließend steigt die Viskosität der Tropfen moderat. Die Kurven verschiedenen
Versatzes kreuzen sich bei t∗ = 1.5. Die Entwicklung der Energie (Abb. 7.24) zeigt,
dass der Großteil der Energie etwa zu diesem Zeitpunkt dissipiert wird.
Die Nutzung des Schwellenwerts hat zur Folge, dass nur die für die Dissipation
relevanten Teile des Kollisionskomplexes in die Berechnung der mittleren Viskosi-
tät eingehen. Die Sensitivität gegen den Schwellenwert ist niedrig, eine Variation
von ±10% des Schwellenwertes führt in allen Fällen zu einer Ungenauigkeit in der
Bestimmung der effektiven Viskosität von maximal 0.52 %.
Mit diesem Ansatz kann die effektive Viskosität effizient durch die Simulation der
Anfangsphase der Kollision und Analyse von Phasenindikatorfeld, Viskosität und Dis-
sipationsrate gefunden werden.
Abb. 7.25.: Viskosität mit und ohne Verwendung des Schwellenwerts in der Anfangs-
phase der Kollision.
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Fazit
Die durchgeführten Simulationen von Tropfenkollisionen mit scherverdünnenden
Flüssigkeiten zeigen eine Vergrößerung des Kollisionskomplexes im Vergleich zum
newtonschen Fall bei identischer Weberzahl. Der gleiche Effekt wird in Experimen-
ten[69] beobachtet. Die experimentell aufgenommenen Geometrien des Kollisions-
komplexes wurden von der Simulation korrekt vorhergesagt. Die Erweiterung des
Codes ermöglicht somit die Simulation von Zweiphasenströmungen für diese Klasse
von nichtnewtonschen Flüssigkeiten.
Unterschiedliche Kollisionsphasen werden identifiziert und der Mechanismus der
dominierenden Strömungsform kann für jede Phase angegeben werden. Simulierte
Viskositätsfelder zeigen, dass die Viskosität in allen Phasen der Kollisionen inhomo-
gen und lokal stark reduziert ist.
Die Tropfenkollisionen mit scherverdünnender Rheologie werden mit newtonscher
Rheologie verglichen. Eine konstante effektive Viskosität kann bestimmt werden, die
zum gleichen Stoßkomplexdurchmesser führt, wie die scherverdünnende Flüssig-
keit. Die Kollisionen der newtonschen Tropfen mit der effektiven Viskosität zeigen
die gleiche Dynamik wie Kollisionen scherverdünnender Tropfen. Die Evolution der
Geometrie des Kollisionskomplexes wird mit einer Toleranz von weniger als 1 % wie-
dergegeben. Das Konzept der effektiven Viskosität ist für zentrale und dezentrale
Kollisionen scherverdünnender Tropfen gültig.
Die Analyse der Energieevolution zeigt, dass fast die gesamte viskose Dissipati-
on während einer kurzen Zeitspanne zu Beginn der Kollision auftritt. Die Viskosität
wirkt nur in diesem kurzen Zeitintervall, sodass ihr Einfluss auf die Kollisionsdyna-
mik unter Verwendung einer effektiven Viskosität wiedergegeben werden kann. Die
höchste Dissipationsrate tritt im Zentrum des Kollisionskomplexes auf. Ein effizienter
Weg, um die effektive Viskosität zu finden, ist die Berechnung einer mittleren Visko-
sität in einem reduzierten Bereich des Stoßkomplexes während der Anfangsphase
der Kollision.
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8 Kollision von Tropfen mit
viskoelastischen Fließeigenschaften
Stand des Wissens
Bei dem Zerstäuben von Polymerlösungen und -schmelzen kommt viskoelastisches
Fließverhalten in den Fokus. In der vorliegenden Arbeit wird der Einfluss des visko-
elastischen Fließverhaltens auf Tropfenkollisionen untersucht. Dabei steht insbeson-
dere die Gewinnung von grundlegendem Verständnis für diesen tropfendynamischen
Elementarprozess im Vordergrund. Die in diesem Kapitel vorgestellten Ergebnisse
sind zum Teil im Rahmen einer durch den Autor betreuten Masterarbeit von M. Sc.
Muyuan Liu (2013)[61] entstanden.
Neben experimentellen Untersuchungen existieren numerische Arbeiten, die Zwei-
phasenströmungen mit mindestens einer viskoelastische Phase betrachten. Im Fol-
genden sind numerische Arbeiten zu viskoelastischen Zweiphasenströmungen aufge-
führt.
Mooney et al.(2009)[67,68] untersuchen die Kollision viskoelastischer Tropfen nu-
merisch. Im Vergleich mit Kollisionen newtonscher Tropfen wird bis zum Zerfall kein
großer Unterschied beobachtet, das Zerfallen selbst wird gehemmt. Die Ergebnisse
zeigen daher eine Verschiebung der Grenze Koaleszenz/Separation zu einem höhe-
ren Versatz bzw. zu höheren Weberzahlen. Der stabilisierende Effekt wird auf elas-
tische Spannungen zurückgeführt, eine Analyse der zugrunde liegenden Polymer-
molekülkonfiguration wird allerdings nicht durchgeführt. Aggarwal und Sarkar[1]
untersuchen die Deformation und die Separation eines viskoelastischen Oldroyd-B
Tropfens in newtonscher Matrix in stationärer Scherströmung. Die Viskoelastizität
hat eine stabilisierende Wirkung, sodass der Zerfall der Tropfen erst bei höheren
Scherkräften erfolgt. Chrispell et al.[21] analysieren die Oszillation eines viskoelas-
tischen Oldroyd-B Tropfens in einem viskoelastischen Fluid. Sie beobachten, dass
die Oszillationsfrequenz durch die Viskoelastizität zunächst erhöht wird und bei
steigender Relaxationszeit wieder absinkt. Harvie et al.[46] simulieren einen visko-
elastischen Oldroyd-B Tropfen, der durch einen Kanal mit Querschnittsänderungen
strömt. Die Ergebnisse zeigen die Entwicklung eines Einschnitts am Tropfenende.
Mukherjee und Sarkar (2011)[70] untersuchen einen viskoelastischen Tropfen, der
in einem viskosen Fluid sinkt. Sie beobachten eine Vertiefung auf der Oberseite des
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Tropfens. Mit steigender Relaxationszeit des viskoelastischen Fluids vergrößert sich
die Vertiefung. Mehrere Arbeiten untersuchen den Aufstieg einer Gasblase in einem
viskoelastischen Fluid numerisch[81,92,123]. In diesen Arbeiten wird die Ausbildung
einer Spitze am unteren Ende der Blase in Übereinstimmung mit experimentellen
Beobachtungen erfasst. Eine erhöhte viskoelastische Spannung führt zum Ablösen ei-
ner Sekundärblase vom Blasenende. Im Nachlauf der Blase bildet sich eine Strömung
entgegen der Aufstiegsrichtung, die ebenfalls in Übereinstimmung mit experimentel-
len Beobachtungen erfasst wird. Jiménez et al.(2005)[54] untersuchen den Aufstieg
einer Blase in viskoelastischem Fluid bis zum Zerplatzen der Blase an der Oberflä-
che und vergleichen die Ergebnisse mit einem Aufstieg in newtonschem Fluid. Aus
dem Zerplatzen der Blase resultiert ein Flüssigkeitsstrahl, der im Fall der newton-
schen Flüssigkeit höher steigt. Der Zerfall des Strahls in Satellitentropfen tritt nur
bei der newtonschen Flüssigkeit auf. Favero et al.(2010)[33] simulieren den Austritt
einer viskoelastischen Flüssigkeit aus einer Düse und können die Aufweitung des
Strahls hinter der Düse erfassen. Bonite et al.(2009)[11] simulieren eine viskoelas-
tische Flüssigkeit, die zwischen zwei Platten gedehnt wird. Während sich bei einer
newtonschen Flüssigkeit ein Ligament mit minimaler Dicke in der Mitte bildet, ist
der Ligamentradius bei der viskoelastischen Flüssigkeit konstant.
Umsetzung des Oldroyd-B Modells in FS3D
Eine zentrale Kenngröße der viskoelastischen Fluide ist die Weissenbergzahl Wi
= γ˙λ mit der Scherrate γ˙ und der Relaxationszeit λ. In numerischen Simulationen
von viskoelastischen Strömungen ist die Weissenberg Zahl wichtig, weil hohe Weis-
senbergzahlen zur Divergenz der numerischen Iteration führen können. Dieses Ver-
halten ist als High Weissenberg Number Problem (HWNP) bekannt[55]. Um den HW-
NP zu überwinden, muss die numerische Lösung die positive Definitheit des Konfigu-
rationstensors garantieren. Daher wurde das Positive Definitness Preserving Scheme
(PDPS) von Stewart et al.[117] in FS3D implementiert, sodass die Berechnung einer
viskoelastischen Strömung bei hohen Weissenbergzahlen ohne Stabilitätsprobleme
möglich ist. Es existieren noch weitere numerische Verfahren zur Erhaltung der posi-
tiven Definitheit[7,31,32]; aufgrund des effizienten Algorithmus wurde hier dem PDPS
der Vorzug gegeben.
Die Implementierung des PDPS ist in Stewart et al.[117] beschrieben. Um Zweipha-
senströmungen stabil berechnen zu können, müssen die elastischen Spannungen am
Interface geeignet behandelt werden. Die in Stewart et al.[117] beschriebene Vorge-
hensweise der Spannungsextrapolation am Interface hat sich als ungeeignet erwie-
sen. Daher wird eine alternative Methode verwendet, bei der die Polymerviskosität
mit dem Phasenindikator geblendet wird. Es wird ein ηΩP gemäß
ηΩP = ηP · f (8.1)
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berechnet, welches für das gesamte Rechengebiet gilt und in der kontinuierlichen
Phase null ist. Für den Fall einer viskoelastischen Matrix wird entsprechend mit 1− f
multipliziert, sodass ηΩP in der dispersen Phase null ist.
Die Zeitschrittbegrenzung im Fall viskoelastischer Fluide lautet
∆t ≤ 1
6
∆x
|v|max =
1
6
CFL, (8.2)
d.h. die Courant-Zahl CFL darf den Wert 1/6 nicht überschreiten[117].
Als Randbedingung für A wird eine homogene Neumann-Randbedingung verwen-
det, d.h. in den Dummyzellen wird A durch lineare Extrapolation berechnet. Für den
linken Rand (Index i = 0) gilt beispielsweise
A0, j,k = 2A1, j,k −A2, j,k. (8.3)
Dehnung und Orientierung der Polymermoleküle
Wie bereits in Kapitel 2.2 erwähnt, kann das Oldroyd-B Modell aus einem mi-
kroskopischen Modell von Polymermolekülen hergeleitet werden. Deren gemittelte
Eigenschaften werden durch den Konfigurationstensor A repräsentiert. Die Wurzel
der Spur des Konfigurationstensors
p
t r(A) beschreibt die mittlere Polymerlänge[46].
Bei A = I bzw.
p
t r(A) =
p
3 im 3-dimensionalen Fall sind die Polymermoleküle
entspannt. Der Haupteigenvektor von A gibt die mittlere Orientierung der Polymer-
moleküle an[46]. Bei A = I haben die Polymermoleküle keine Orientierung. Die Be-
rechnung der Haupteigenvektoren kann auf die Lösung einer kubischen Gleichung
reduziert werden. In Ausnahmefällen führt das zu Problemen, daher wurde die so-
genannte POWER-Iterationsmethode zur Berechnung des Haupteigenvektors von A
in FS3D implementiert[66].
8.1 Validierung
Die Implementierung des Oldroyd-B Modells in dem Programmpaket Free Surface
3D (FS3D) wird anhand einer Spaltströmung, einer Lid-Driven-Cavity Strömung und
eines oszillierenden Tropfens validiert. Für die Spaltströmung eines Oldroyd-B Fluids
können die Navier-Stokes Gleichungen analytisch gelöst werden. Für die Geschwin-
digkeiten und Spannungen ergibt sich
u=
∂x p
2 (ηs +ηP)
 
y2 − yH , v = 0, (8.4)
τx x =
(∂x p)22ληP
(ηs +ηP)
2

y − H
2
2
, τx y =
(∂x p)ηP
(ηs +ηP)

y − H
2

, τy y = 0. (8.5)
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Das Setup für diesen Testfall ist in Abbildung 8.1 dargestellt. Der Kanal ist 8 · 10−2 m
lang, hat eine Spaltweite von 2 · 10−2 m und wird mit 160 × 40 Zellen aufgelöst.
Am Einlass werden die Geschwindigkeit und die Spannung gemäß Gleichung 8.4
und Gleichung 8.5 vorgegeben. Am Auslass wird eine homogene Neumann Rand-
bedingung für die Geschwindigkeit vorgegeben; für die Spannung muss hier keine
Randbedingung vorgegeben werden. Das Ergebnis für die Spannungskomponente
τx x ist in Abb. 8.1 für eine Weissenbergzahl von 0.1, 0.5 und 1 dargestellt. Die nu-
merischen Lösungen stimmen mit den analytischen Lösungen überein, die maximale
Abweichung im Bereich der maximalen Spannung beträgt 0.5 % bei einer Weissen-
bergzahl von 0.1, bei Wi = 0.5 beträgt die Abweichung 0.6 % und 3.8 % bei Wi = 1.
Bei Weissenbergzahlen deutlich größer als 1 divergiert die numerische Iteration.
H
Einlass
no-slip RB
no-slip RB
y
x
Auslass
Abb. 8.1.: Setup und Normalspannung bei der Kanalströmung eines Oldroyd-B
Fluids.
Eine weitere Validierung wird anhand einer Lid-Driven-Cavity Strömung durch-
geführt. Dabei bewegt sich eine Wand des rechteckigen Rechengebietes tangential
und treibt das Fluid im Inneren an. Das Setup ist in Abbildung 8.2 dargestellt. Das
Strömungsgebiet wird mit 642, 1282 und 2562 Zellen aufgelöst. Die Strömung in
diesem Testfall ist erheblich komplexer als bei der Spaltströmung, daher ist eine
analytische Lösung nicht möglich. Es existieren numerische Lösungen in der Lite-
ratur[128], mit denen verglichen wird. Die Ergebnisse für verschiedene Auflösungen
sind in Abb. 8.2 dargestellt. Es wird eine gute Übereinstimmung mit Literaturwerten
beobachtet, bei der maximalen Auflösung liegt die Abweichung bei 0.6 % im Bereich
der Minimalgeschwindigkeit.
Um die Implementierung des Oldroyd-B Modells auch für den Fall einer zwei-
phasigen Strömung zu validieren, wurde ein ausgelenkter viskoelastischer Tropfen
simuliert, der sich aufgrund von Oberflächenspannung zurückzieht. Das Setup ist
in Abbildung 8.3 dargestellt. Die Literaturergebnisse zeigen, dass die Abnahme der
relativen Auslenkung des Tropfens für verschiedene Tropfenfluide unterschiedlich
ist[132]. Die Referenzlösung und die Lösung von FS3D sind in Abb. 8.3 dargestellt
und zeigen eine gute Übereinstimmung bei einer Abweichung von 1 %.
108
10-2 m
bewegte 
Wand
no-slip RB
no-slip R
B
10-2 m
no-slip R
B
Abb. 8.2.: Setup und Geschwindigkeitsverteilung einer Lid-Driven-Cavity Strömung
eines Oldroyd-B Fluids.
no-slip RB
no-slip R
B
no-slip R
B
no-slip RB
B0 L0
Abb. 8.3.: Setup und relative Auslenkung bei der Simulation eines viskoelastischen
Tropfens in newtonscher Matrix.
Energiebilanz für ein Oldroyd-B Fluid
Bei der Kollision viskoelastischer Tropfen muss zusätzlich zu den in Kapitel 3.4
beschriebenen Energieanteilen eine elastische Spannenergie und eine zusätzliche
Dissipation berücksichtigt werden. Mechanische Energie kann in den gedehnten
Polymermolekülen als potenzielle Energie gespeichert und nach Relaxation wieder
freigegeben werden[7]. Sie wird berechnet gemäß
Eelpot =
1
2
∫
V
ηp
λ
tr (A− I)dV. (8.6)
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Die Dissipation in einer viskoelastischen Strömung hat einen viskosen Anteil und
einen viskoelastischen Anteil. Für ein Oldroyd-B Fluid ist die zusätzliche Dissipati-
onsrate gegeben durch[124]
E˙eldiss =
1
2
∫
V
ηp
λ2
 
trA+ trA−1 − 6 dV. (8.7)
Der viskoelastische Anteil der dissipierten Energie Eeldiss ergibt sich durch zeitliche
Integration der Dissipationsrate, siehe auch Kap. 3.4.
Verifizierung der Energieausgabe
Um die Implementierung des viskoelastischen Anteils der dissipierten Energie und
der elastischen potenziellen Energie zu verifizieren, wird ein Testfall betrachtet, bei
dem zwei rechteckige Volumen mit einem viskoelastischen und einem viskosen Fluid
in einem quadratischen Rechengebiet initialisiert werden, siehe Abbildung 8.4. Die
Größe des Gebiets beträgt 0.01 × 0.01 m2. Der zweidimensionale Testfall wird in
einem dreidimensionalen Rechengebiet mit einer Auflösung von einer Zelle in Di-
ckenrichtung realisiert.
Die Gravitation wird mit g = 10m/s2 eingestellt. Aufgrund des Dichteunterschieds
fließt das viskoelastische Fluid nach unten. Die potenzielle Energie beträgt
Epot =
V g
2
(ρ1h1 +ρ2h2), (8.8)
mit der Höhe des Schwerpunkts der beiden Phasen h1 und h2. Um die Anzahl der
Energieterme zu reduzieren, wird die Oberflächenspannung auf null gesetzt. Das
Rechengebiet wird mit 32 × 32 Gitterzellen aufgelöst und besitzt reibungsbehafte-
te Wände. Das Setup ist in Abbildung 8.4 dargestellt. Auf der rechten Seite ist der
Verlauf der einzelnen Energieanteile und der Energiesumme dargestellt. Die maxi-
male Abweichung der Energiesumme beträgt weniger als 1.3% vom Anfangswert.
Die Energieerhaltung ist im Rahmen der verwendeten Auflösung gewährleistet und
es kann davon ausgegangen werden, dass die Energieausgabe richtig implementiert
ist. Die Abweichungen sind vermutlich auf die unterschiedliche Mittelung von Ge-
schwindigkeit und Viskosität in der Ausgabe und der Lösung der Impulsgleichung
zurückzuführen.
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Abb. 8.4.: Setup und Energieverlauf in einer Simulation für die Validierung der Aus-
gabe der elastischen potenziellen Energie und des elastischen Anteils der
Dissipation.
8.2 Ergebnisse
Durchführung der Simulationen
Der Durchmesser der Tropfen beträgt 1 · 10−3 m, die Relativgeschwindigkeit
0.02 m/s. Die Solvent- und Polymerviskosität betragen 0.5 mPa s, die Viskosität der
newtonschen Flüssigkeit beträgt 1 mPa s. Die Dichte wird mit 1000 kg/m3 einge-
stellt. Die Relaxationszeiten werden variiert und betragen 5 · 10−3, 0.05 und 0.5 s.
Die Eigenschaften des umgebenden Gases werden mit ηg = 0.018 mPa s und
ρg = 1.2 kg/m3 eingestellt; die Oberflächenspannung beträgt 1 · 10−5 N/m. Mit
diesen Werten ergibt sich eine Weberzahl von 40 und eine Reynoldszahl von 20.
Die Deborahzahl, die das Verhältnis von Relaxationszeit zu einer charakteristischen
Strömungszeit beschreibt, ist definiert als De =λ Urel/D0 und beträgt 0.1, 1 oder
10. Die Rechengebietsgröße beträgt bei der Simulation von zentralen Kollisionen
3.2× 1.6× 1.6 D0 und wird mit 64× 32× 32 Zellen aufgelöst; das entspricht einer
relativen Auflösung von 20 Zellen/D0. Die Simulationen der zentralen Tropfenkol-
lisionen werden mit 3 Symmetrieebenen durchgeführt, um den Rechenaufwand zu
reduzieren. Die Simulationen der dezentralen Kollisionen werden in einem Rechen-
gebiet mit der Größe 6.4× 1.6× 3.2 D0 durchgeführt, wobei die relative Auflösung
von 20 Zellen/D0 nicht geändert wird; es wird eine Symmetrieebene genutzt. An
den anderen Rändern werden eine homogene Neumann-Randbedingung für die Ge-
schwindigkeit und ein konstanter Druck eingestellt. Das Setup ist in Tabelle A.11
zusammengefasst.
Bei den Kollisionen wird der Einschluss einer kleinen Gasblase beobachtet. In
vielen Simulationen entstehen in der Nähe dieser Blasen unphysikalisch große Ge-
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schwindigkeiten, die zur Divergenz der numerischen Iteration führen. Um den Ein-
schluss von Gasblasen zu vermeiden, werden die Tropfen so initialisiert, dass der
Abstand der Mittelpunkte 0.99 D0 beträgt, d.h. die Tropfen sind bereits bei Simulati-
onsbeginn in Kontakt. Auch mit diesem Setup entsteht bei einigen Simulationen eine
unphysikalisch hohe Geschwindigkeit. Diese tritt in der Kontaktzone an der Grenz-
fläche auf und führt ebenfalls zur Divergenz der numerischen Iteration. Wenn es zur
Divergenz der numerischen Iteration kommt, sind in allen Fällen vorher unphysika-
lisch hohe Geschwindigkeiten in der Nähe der Grenzfläche zu beobachten.
Es wurden verschiedene Einstellungen untersucht, um die Probleme zu umgehen.
Die Ergebnisse zeigen:
• Die Berechnung der Polymerviskosität im Rechengebiet (Gl. 8.1) mit einem ge-
glätteten Phasenindikatorfeld hat keinen Einfluss auf die Stabilität.
• Die Stabilität ist abhängig von der Relaxationszeit, es konnte jedoch keine kri-
tische Relaxationszeit gefunden werden.
• Durch extrem kleine Zeitschritte ∆t wird die Stabilität nicht erhöht.
• Eine feine Gitterauflösung führt bei vielen Simulationen zur Divergenz der nu-
merischen Iteration.
• Der Einschluss einer Blase bei der Kollision der Tropfen muss vermieden wer-
den.
Das oben beschriebene Setup mit einer relativen Auflösung von 20 Zellen/D0 ermög-
licht eine Simulation der Tropfenkollisionen ohne das Auftreten von numerischen
Instabilitäten. Der Zusammenhang von hoher Gitterauflösung und verringerter Stabi-
lität der numerischen Iteration bei der Simulation von viskoelastischem Fließverhal-
ten wird von Keunings[55] für Problemstellungen beschrieben, die eine Singularität
enthalten.
Zentrale Tropfenkollision
Die zentralen Kollisionen führen in allen untersuchten Fällen zu Koaleszenz. Der
Kollisionsvorgang kann in folgende Phasen unterteilt werden:
1. In der ersten Phase expandiert der Stoßkomplex in Radialrichtung. Die Tropfen
kollidieren und das Fluid wird nach außen gedrängt (Expansionsphase).
2. In der zweiten Phase schrumpft der Stoßkomplex in Radialrichtung und expan-
diert in Axialrichtung (Kontraktionsphase).
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3. Sobald der Stoßkomplex die maximale Deformation in Axialrichtung erreicht
hat, zieht er sich wieder zusammen und oszilliert (Oszillationsphase).
In Abbildung 8.5 ist die Evolution des Stoßkomplexdurchmessers für die unter-
schiedlichen Deborahzahlen dargestellt. Zusätzlich ist die Kollision newtonscher
Tropfen mit η0 =ηP + ηS und mit halbierter Viskosität dargestellt. Folgende Phä-
nomene können beobachtet werden: Die Amplitude der Oszillation steigt mit der
Deborahzahl, die Kollisionsdynamik bei De = 0.1 entspricht in guter Näherung dem
newtonschen Fall, die Deborahzahl 10 führt zu der Dynamik der Kollision mit hal-
bierter Viskosität. Eine Erhöhung der Oszillationsfrequenz ist für eine Deborahzahl
von 1 zu beobachten.
(a) (b)
Abb. 8.5.: Stoßkomplexdurchmesser als Funktion der dimensionslosen Zeit
t∗ = t · Urel/D0 für eine viskoelastische Flüssigkeit mit unterschiedli-
cher Deborahzahl und newtonsche Fluide mit η0 bzw. 0.5η0. Rechts ist
die Oszillationsfrequenz als Funktion der Deborahzahl dargestellt.
Für das Verständnis dieser Phänomene müssen die Orientierung und die Dehnung
der Polymermoleküle in den einzelnen Phasen analysiert werden. In Abbildung 8.6
sind das Geschwindigkeitsfeld in der Prallebene sowie die gemittelten Eigenschaften
der Polymermoleküle für die Kollision mit der Deborahzahl 1 dargestellt. Zu Beginn
der Expansionsphase sind die Geschwindigkeitsvektoren und die Polymermoleküle
radial nach außen gerichtet. Die Polymermoleküle erreichen in dieser Phase ihre
maximale Dehnung und wirken der Strömung entgegen. Am Ende der Expansions-
phase, Abb. 8.6(b), führt die Abbremsung der Strömung zu einer Umorientierung
der Polymermoleküle in Umfangsrichtung. Die elastischen Kräfte unterstützen die
Abbremsung der Strömung. In der Kontraktionsphase, Abb. 8.6(c), sind alle Poly-
mermoleküle in Umfangsrichtung angeordnet. Obwohl die Polymermoleküle bereits
weniger gedehnt sind, wird die Kontraktionsbewegung weiterhin unterstützt. Im Fall
von Deborah = 1 ist die Zeit für den Wechsel zwischen Beschleunigung und Ab-
bremsung der Strömung gleich der Relaxationszeit, daher haben die viskoelastischen
Kräfte einen Einfluss auf die Oszillationsfrequenz.
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Abb. 8.6.: Geschwindigkeitsfeld sowie mittlere Orientierung und Dehnung der Po-
lymermoleküle zu verschiedenen Zeiten t∗ = t · Urel/D0. Die Polymerlänge
von 1.73 entspricht einem entspannten Polymermolekül.
114
Abbildung 8.5(b) zeigt, dass die Frequenz für sehr hohe Deborahzahlen und für
sehr kleine Deborahzahlen mit der Oszillationsfrequenz des newtonschen Falls über-
einstimmt. Der Grund dafür ist, dass sehr kleine Deborahzahlen zu einer instantanen
Wirkung der elastischen Kräfte führen. Daher führt eine Deborahzahl von 0.1 zu
derselben Frequenz und Amplitude wie der newtonsche Fall. Eine sehr große De-
borahzahl führt dazu, dass sich die Spannungen viel langsamer auf- und abbauen
können. Diese Verzögerung bewirkt, dass nur der Solventanteil der Viskosität wirkt;
daher ist die Kollisionsdynamik mit der des newtonschen Falles mit halbierter Vis-
kosität identisch. Im Fall De = 1 ergibt sich eine Frequenzerhöhung, da aus den
viskoelastischen Spannungen vorwiegend eine Erhöhung der Rückstellkraft resul-
tiert. Der Einfluss der viskoelastischen Rheologie auf zentrale Kollisionen mit dem
Ausgang Koaleszenz kann mit einer Erhöhung der Oberflächenspannung verglichen
verwerden, da diese ebenfalls zu einer Erhöhung der Oszillationsfrequenz führt. Ein
nichtlinearer Zusammenhang von Deborahzahl und Frequenzveränderung wird auch
von Chrispell et al.[21] sowie von Brenn und Teichmeister[15] für die Oszillation eines
viskoelastischen Tropfens beobachtet.
Energie
Abbildung 8.7 zeigt die Entwicklung der verschiedenen Anteile der Energie wäh-
rend der zentralen Kollision viskoelastischer Tropfen mit De = 1 im Vergleich mit
der Kollision newtonscher Tropfen. Während der Expansion wird ein signifikanter
Anteil der Energie als potenzielle Spannenergie in den Polymermolekülen gespei-
chert. Wenn der Stoßkomplexdurchmesser etwa 2/3 des Maximaldurchmessers be-
trägt, erreicht die Spannenergie ihren Maximalwert mit ca. 13 % der initialen kineti-
schen Energie. Die Dissipation im viskoelastischen Tropfen ist in der initialen Phase
(0 < t∗< 0.5) überwiegend auf den newtonschen Anteil der Dissipation zurückzufüh-
ren. Anschließend steigt der elastische Anteil. Während der Expansionsphase ist die
Dissipationsrate des Polymeranteils maximal und beträgt den vierfachen Wert des
Solventanteils. Sobald der Maximaldurchmesser erreicht ist, steigt die Dissipation
langsamer.
Eine kleine Schwankung der Energiesumme ist im Fall der Kollision viskoelasti-
scher Tropfen zu Beginn des Kollisionsprozesses zu beobachten. Die möglichen Ursa-
chen für diese Schwankung sind in Kapitel 8.1 genannt.
Dezentrale Tropfenkollision
Ein Versatz von B = 0.72 wurde für die Analyse der Kollisionsdynamik ausge-
wählt, da in diesem Fall unterschiedliche Kollisionsausgänge für den newtonschen
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Abb. 8.7.: Energiebilanz während der Kollision viskoelastischer Tropfen mit De = 1
im Vergleich zur Kollision eines newtonschen Tropfens. Die Viskosität des
newtonschen Tropfens entspricht der Summe aus Polymer- und Solvent-
viskosität des viskoelastischen Tropfens.
und den viskoelastischen Fall auftreten. Das Setup ist in Tabelle A.12 zusammenge-
fasst. Die Evolution der Grenzflächengeometrie ist für die Kollision viskoelastischer
Tropfen mit unterschiedlichen Deborahzahlen sowie für eine Kollision newtonscher
Tropfen in Abbildung 8.8 dargestellt. Die Tropfen werden bereits mit Kontakt in-
itialisiert, um Probleme der numerischen Stabilität zu umgehen. Der Stoßkomplex
dehnt sich und erreicht bei t∗= 6.4 im Fall von De = 0.1 und 10 die maximale Größe,
im Fall von De = 1 wird die maximale Größe bei t∗= 4.8 erreicht. Die Maximalaus-
dehnung des Stoßkomplexes ist abhängig von der Deborahzahl. Die Deborahzahl
10 führt zur größten Ausdehnung, De = 1 führt zur geringsten Ausdehnung. Die
Evolution des newtonschen Stoßkomplexes und des viskoelastischen Stoßkomple-
xes mit De = 0.1 sind bis zur Separation des newtonschen Stoßkomplexes nahezu
identisch. Die unterschiedliche Ausdehnung führt zu unterschiedlichen Massenträg-
heitsmomenten und damit zu unterschiedlichen Rotationsgeschwindigkeiten. Zum
Zeitpunkt t∗= 14.4 zerfällt der newtonsche Tropfen. Vor der Separation ist eine Ein-
schnürung des Kollisionskomplexes klar erkennbar und daher kann die Separation
auf den „End-Pinching“ Mechanismus zurückgeführt werden. Der Pinching Mecha-
nismus ist in Kapitel 7.4 erläutert. Die viskoelastischen Tropfen bleiben stabil, die
Evolution eines newtonschen Tropfens mit halber Viskosität (nicht dargestellt) führt
zur Separation. Die nichtlineare Zunahme der Spannung bei der Dehnung makro-
molekularer Fluide wird als Dehnverfestigung bezeichnet und verhindert beispiels-
weise die Verstreckung an der Stelle einer Einschnürung bei der Herstellung von
Kunststofffolien[6]. Der Einfluss der viskoelastischen Rheologie im Zusammenhang
mit binären Kollisionen wird auch von Mooney et al. (2010)[67,68] untersucht. Die
Ergebnisse zeigen eine maximale Normalspannung an der Einschnürung und ei-
ne Zunahme der minimalen Dicke mit steigender Deborahzahl. Der Zerfall selbst
116
kann nicht erfasst werden, da die verwendete Interface-Tracking Methode keine To-
pologieänderung der dispersen Phase zulässt. Eine Analyse der zugrunde liegenden
Polymerkonfiguration erfolgt nicht.
Abb. 8.8.: Evolution der Geometrie des Stoßkomplexes (mit t∗= t · Urel/D0) bei de-
zentraler Kollision von Tropfen mit den Parametern Re=20, We = 40 und
B = 0.72 . Die Geometrie des newtonschen Falls ist grau gefüllt, De = 0.1
ist blau, De = 1 ist grün und De = 10 ist rot umrandet dargestellt.
Die stabilisierende Wirkung des Polymers kann anhand der Molekülorientierung
und -Dehnung, Abbildung 8.9, erklärt werden. Im Ligament führt die Oberflächen-
spannung im Bereich der hohen radialen Krümmung zu einem Druckmaximum. Das
Fluid strömt daher aus dem Ligament in die Tropfenenden. Diese Dehnströmung
führt zur Streckung der Polymermoleküle. Abbildung 8.9 zeigt, dass die Polymer-
moleküle um das Fünffache im Vergleich zum Ruhezustand gedehnt werden. Die
resultierenden Zugspannungen wirken dieser Dehnströmung entgegen und stabili-
sieren so den Stoßkomplex. Im Gegensatz zur zentralen Kollision, bei der die Strö-
mungsregime schnell wechseln, besteht die Dehnströmung von Kollisionsbeginn bis
t∗ ≈ 12 und führt bei allen betrachteten Deborahzahlen zum Aufbau viskoelastischer
Spannungen. Am schnellsten bauen sich die Spannungen bei einer kleinen Relaxati-
onszeit auf. Daher zeigt der Fall mit De = 0.1 (entspricht λ = 5 · 10−3 s) eine ähnli-
che Entwicklung der Stoßkomplexgeometrie wie der newtonsche Fall, dessen viskose
Spannungen instantan wirken.
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Abb. 8.9.: Druckfeld sowie Dehnung und Orientierung der Polymermoleküle im Fall
De = 10 bei t∗= 8.0.
Energie
Die Energieverläufe für den viskoelastischen Fall mit De = 10 und den entspre-
chenden newtonschen Fall sind in Abbildung 8.10 dargestellt. Der Verlauf der ki-
netischen, dissipierten und Oberflächenenergie ist in beiden Fällen etwa gleich. Die
elastische Spannenergie weist zwei Maxima auf. Bei t∗= 1.5 steigt die Spannung
aufgrund der Ausdehnung des Stoßkomplexes. Bei t∗= 14.3 entsteht ein zweites
Maximum, da sich der Stoßkomplex zusammenzieht.
(a) (b)
Abb. 8.10.: Energiebilanz während der dezentralen Kollision viskoelastischer Trop-
fen mit De = 10 im Vergleich mit newtonscher Rheologie.
Stabilisierung des Kollisionskomplexes durch viskoelastische Rheologie
Der Energieverlauf alleine ermöglicht noch kein Verständnis des stabilisierenden
Effekts der elastischen Spannungen. Das erste Maximum der elastischen Spannener-
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gie entsteht, da alle Polymere zu Beginn gedehnt werden. Relevant für den stabili-
sierenden Effekt ist möglicherweise die Dehnung der Polymermoleküle im Ligament.
Die Evolution der maximalen Polymerdehnung im Ligament ist in Abbildung 8.11
dargestellt. Sobald sich das Ligament bildet, steigt die Dehnung der Polymermoleküle
stark an. Die Maximaldehnung tritt gleichzeitig mit dem minimalen Ligamentdurch-
messer auf. Für die Stabilität ist folglich nicht die Dehnung aller Polymermoleküle
(gekennzeichnet durch das Maximum der Spannenergie) relevant, sondern der loka-
le Zustand der Polymermoleküle im Ligament.
Abb. 8.11.: Polymerdehnung im Ligament der dezentralen Kollision mit De = 10.
Fazit
Kollisionen viskoelastischer Tropfen werden untersucht. Zur Modellierung der vis-
koelastischen Fließeigenschaften wird das Oldroyd-B Modell verwendet, welches ein
Prototyp für weitere viskoelastische Modelle darstellt. Zur Diskretisierung wird die
PDPS-Methode implementiert[117]; an der Grenzfläche werden die elastischen Span-
nungen mittels Multiplikation mit dem Phasenindikator berechnet. Ein Oldroyd-B
Fluid weist, im Vergleich zu newtonschen Fluiden, eine elastische Energiekompo-
nente und eine zusätzliche elastische Dissipation auf. Die Ausgabe dieser Energie-
anteile wird validiert, indem die Summe aller Energieanteile im Fall einer Kolli-
sion viskoelastischer Tropfen überprüft wird. Eine Ausgabe des Haupteigenvektors
bzw. der Quadratwurzel der Spur des Konfigurationstensors erlaubt die Analyse der
gemittelten Orientierung und Dehnung der Polymermoleküle. Die Erweiterung der
numerischen Methode wird anhand verschiedener ein- und mehrphasiger Testfälle
qualitativ und quantitativ validiert und ermöglicht die Simulation und Auswertung
von Zweiphasenströmungen mit einer viskoelastischen Phase.
Bestimmte Einstellungen führen bei der Simulation von Tropfenkollisionen zur Di-
vergenz der numerischen Iteration. Eine systematische Analyse der Einflussfaktoren
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zeigt, dass mit einer niedrigen Gitterauflösung und bei einer Initialisierung der Trop-
fen mit einer kleinen Überlappung keine Stabilitätsprobleme auftreten.
Simulationen sowohl von zentralen als auch von dezentralen Kollisionen viskoelas-
tischer Tropfen werden mit unterschiedlichen Deborahzahlen durchgeführt und mit
newtonschen Fällen verglichen. Eine zentrale Kollision kann als Oszillationsvorgang
aufgefasst werden. Die Ergebnisse zeigen, dass die viskoelastischen Spannungen zu
einer Erhöhung der Oszillationsfrequenz führen. Das Frequenzmaximum tritt bei der-
jenigen Relaxationszeit auf, die der Zeit für den Wechsel zwischen Beschleunigung
und Abbremsung der Strömung entspricht. Die Visualisierung der gemittelten Poly-
mermolekülorientierung und -dehnung zeigt, dass die elastischen Spannungen die
Bewegungen des Stoßkomplexes sowohl beschleunigen als auch abbremsen. Insge-
samt haben die elastischen Spannungen eine rückstellende Kraft, die – ähnlich einer
erhöhten Oberflächenspannungskraft – eine Frequenzerhöhung des Oszillationsvor-
ganges bewirkt.
Bei dezentralen Kollisionen wird eine Verschiebung der Zerfallsgrenze in Richtung
Koaleszenz im Vergleich zu newtonscher Rheologie beobachtet. Im Ligament werden
die Polymermoleküle in Axialrichtung gedehnt und erreichen ihre maximale Ausdeh-
nung zu dem Zeitpunkt, in der der minimale Ligamentdurchmesser erreicht wird.
Folglich ist die stabilisierende Wirkung den Polymermolekülen im Ligament zuzu-
schreiben.
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9 Zusammenfassung und Ausblick
Binäre Tropfenkollisionen werden als ein Elementarprozess in Sprays betrachtet.
Um den Einfluss der Flüssigkeitsrheologie auf die Strömung im Inneren der kollidie-
renden Tropfen wie auch auf die Kollisionsdynamik zu verstehen, werden Direkte
Numerische Simulationen (DNS) mit dem Inhouse-Code Free Surface 3D (FS3D)
durchgeführt, einer erweiterten Volume-of-Fluid (VOF) Methode. Kollisionen von
ungleich viskosen, scherverdünnenden und viskoelastischen Tropfen werden unter-
sucht.
Bei Tropfenkollisionen entstehen extrem dünne Flüssigkeitslamellen, die bei zu
geringer Auflösung in numerischen Simulationen zerfallen. Eine ausreichende Auf-
lösung ist aufgrund der unterschiedlichen Skalen von Lamellendicke und Tropfen-
durchmesser nicht möglich. Ein Zerfall der Pralllamelle führt zum Verlust der Rück-
stellkraft der Lamellengrenzfläche, sodass die nachfolgende Kollisionsdynamik er-
heblich gestört ist. Daher müssen die Flüssigkeitslamellen im numerischen Lösungs-
verfahren in sinnvoller Weise berücksichtigt werden. Um die Lamelle vor dem auf-
lösungsbedingten Zerfall zu bewahren, wird ein Stabilisierungs-Algorithmus entwi-
ckelt, der es ermöglicht, die Kollisionsdynamik in Übereinstimmung mit den expe-
rimentellen Daten zu erfassen. Die Stabilisierung führt eine Korrektur der Oberflä-
chenspannungsberechnung durch, sodass eine Störung durch benachbarte Grenz-
flächen vermieden wird. Die Stabilisierung bei Symmetrie in der Prallebene ergibt
valide Ergebnisse für eine Lamellendicke unter 1µm. Einschränkungen bezüglich
der minimalen Lamellendicke werden nicht beobachtet. Um eine Pralllamelle bei
einer dezentralen Kollision zu erfassen, ohne die Bewegung und die Deformation
der Fluidlamelle einzuschränken, wurde der Stabilisierungs-Algorithmus erweitert.
Auch bei hoher kinetischer Energie und großem Versatz der Tropfen kann die Bil-
dung eines dünnen Flüssigkeitsfilms erfasst werden. Die Ergebnisse zeigen, dass die
minimale Dicke einer Lamelle in der Nähe des Randes auftritt. Im Fall dezentra-
ler Kollisionen muss die Lamelle eine Mindestdicke von zwei Zellbreiten aufweisen.
Dies wird durch das Zufügen von Flüssigkeit garantiert. Gitterstudien zeigen, dass
die zugefügte Flüssigkeit selbst bei moderater Auflösung keinen Einfluss auf die Kol-
lisionsdynamik hat.
Die numerische Methode wird erweitert, um Kollisionen von zwei nicht isoviskosen
Tropfen zu simulieren. Die Lösung einer zusätzlichen Transportgleichung liefert die
Verteilung des Polymer-Massenanteils innerhalb des Stoßkomplexes. Die Viskosität
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wird an den Massenanteil gekoppelt und eine sorgfältige Mittelung an der Flüssig-
Flüssig-Grenzfläche wird angewendet, um die Dynamik der Grenzfläche zu erfassen.
Die in Experimenten beobachtete verzögerte Koaleszenz erschwert eine Simulation,
da der Luftfilm, der für die Verzögerung verantwortlich ist, nicht aufgelöst werden
kann. Eine Vorhersage des Zeitpunkts der Koaleszenz ist daher nicht möglich. Die ver-
zögerte Koaleszenz wird in der Numerik reproduziert, indem der Topologiewechsel
für die Dauer der Verzögerung unterbunden wird. Dazu werden die Kräfte der Ober-
flächenspannung für beide Tropfen getrennt berechnet. Die numerische Methode
wird durch den Vergleich mit experimentellen Daten validiert. In den experimentel-
len Bildern werden im Inneren des Stoßkomplexes Übergangszonen zwischen hoch-
und niedrigviskoser Flüssigkeit beobachtet, die mithilfe der Simulationsergebnisse
auf die Krümmung der inneren Flüssig-Flüssig-Grenzfläche zurückgeführt werden
können. Das Eindringen eines hochviskosen Tropfens in einen niedrigviskosen Trop-
fen wird in Übereinstimmung mit dem Experiment vorhergesagt. Im Stoßkomplex
kann ein dünnes Ligament identifiziert werden, das die hochviskose Flüssigkeit im
Inneren des Kollisionskomplexes mit seiner Oberfläche verbindet. An der inneren
Flüssig-Flüssig Grenzfläche zeigt sich ein Drucksprung, der allein auf die Viskositäts-
differenz zurückzuführen ist. Der Drucksprung an der äußeren Grenzfläche ist nicht
ausschließlich auf die Grenzflächenspannung zurückzuführen, über ein Viertel der
Druckdifferenz ist durch den Beitrag der viskosen Spannungen bedingt.
Der VOF-Code FS3D wird für scherverdünnendes Fließverhalten anhand einer
zweiphasigen Spaltströmung und anhand einer Blasenströmung validiert. Der Ver-
gleich mit experimentellen Daten von Tropfenkollisionen zeigt, dass die Dynamik
einer Kollision scherverdünnender Tropfen erfasst werden kann. Dieselbe Kollisi-
onsdynamik kann beobachtet werden, wenn eine effektive newtonsche Viskosität
eingestellt wird. Um diese zu bestimmen, wird die Viskosität variiert bis der Maxi-
maldurchmesser der Kollision scherverdünnender Tropfen erreicht wird. Der Grund
für die Übereinstimmung der Kollisionsdynamik liegt darin, dass nahezu die gesam-
te viskose Dissipation in der Anfangsphase der Kollision auftritt. In späteren Phasen
der Kollision ist der Einfluss der Viskosität minimal, Oberflächen- und Trägheitskraft
bestimmen die Kollisionsdynamik. Für dezentrale Kollisionen ist das Konzept der ef-
fektiven Viskosität ebenfalls gültig. Die höchsten Dissipationsraten befinden sich bei
dezentralen Kollisionen im Zentrum des Stoßkomplexes. Ein effizienter Weg für die
Bestimmung der effektiven Viskosität ist die Berechnung einer mittleren Viskosität
im Bereich eines reduzierten Kollisionskomplexes, wobei Teile mit geringer Dissipa-
tion vernachlässigt werden. Mit steigendem Versatz der Tropfen sinkt die Größe des
Bereichs mit hoher Dissipation. Der reduzierte Kollisionskomplex enthält den Bereich
des Stoßkomplexes, der die relevante Dissipation für die weitere Kollisionsdynamik
aufweist. Diese Vorgehensweise zur Bestimmung der effektiven Viskosität ist für alle
betrachteten Kollisionen gültig.
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Um Kollisionen viskoelastischer Tropfen zu simulieren, wurde die VOF-Methode für
Oldroyd-B Fluide erweitert. Das Oldroyd-B Modell stellt den Prototyp für eine ganze
Klasse von Modellen für viskoelastisches Fließverhalten dar. Sowohl zentrale als auch
dezentrale Kollisionen viskoelastischer Tropfen wurden mit unterschiedlichen Debo-
rahzahlen simuliert und mit den entsprechenden newtonschen Fällen verglichen. Die
Deformation eines Stoßkomplexes bei einer zentralen Kollision kann als Oszillations-
vorgang aufgefasst werden. Die Ergebnisse zeigen, dass die Amplitude der Oszilla-
tion mit steigender Deborahzahl zunimmt. Die maximale Oszillationsfrequenz tritt
bei derjenigen Relaxationszeit auf, die der Zeit entspricht, in der die Strömung zwi-
schen Beschleunigung und Abbremsung wechselt. Bei dezentralen Kollisionen wird
der Kollisionskomplex von den elastischen Spannungen stabilisiert. Der Energiever-
lauf zeigt die Speicherung von elastischer Energie in den gestreckten Polymeren. Der
im Oldroyd-B Modell verwendete Konfigurationstensor enthält Informationen über
die gemittelten Eigenschaften der Polymermoleküle. Eine Analyse der Dehnung und
der Orientierung der Polymermoleküle zeigt, dass die Polymermoleküle im Ligament
mit der Ausströmung des Fluids gestreckt werden. Die maximale Polymerdehnung
tritt im Ligament auf und verhindert die Ausströmung der Flüssigkeit und folglich
auch die Separation des Stoßkomplexes.
Das mechanistische Modell von Roisman et al. [J. Fluid Mech. 690, 512-535, 2012]
wird für das sprayrelevante Regime von moderaten Weber-und Reynoldszahlen er-
weitert, indem eine separate Behandlung der Evolution der Lamellendicke im Zen-
trum sowie der Abhängigkeit der Lamellendicke vom Radius vorgenommen wird.
Die Lamellendickenevolution im Zentrum wird für alle betrachteten Kollisionen mit
einem konstanten Parametersatz beschrieben werden. Die Initialbedingungen sowie
die Abhängigkeit der Lamellendicke vom Radius liefert eine numerische Simulati-
on der Anfangsphase der Kollision. Eine Analyse der Ergebnisse des Modells und
der DNS zeigt, dass die Annahmen des Modells geeignet sind, um die Dynamik ei-
ner zentralen Kollision zu erfassen. Insgesamt verringert sich die CPU-Zeit auf 1/300
verglichen mit der Simulation einer gesamten Kollision. Das hybride Kollisionsmodell
zeigt eine gute Übereinstimmung mit numerischen Ergebnissen und Experimenten in
Bezug auf den Maximaldurchmesser und die Geometrie des Kollisionskomplexes.
Ausblick
Die gewonnenen Ergebnisse zeigen den Einfluss des Fließverhaltens auf Tropfen-
kollisionen. Ein grundlegendes Verständnis der Physik von Tropfenkollisionen kann
experimentell arbeitenden Gruppen helfen, den Zusammenhang von Fließverhalten
und Produkteigenschaften besser zu verstehen.
Mit bisherigen Techniken ist die Vorhersage des Kollisionsausgangs Bouncing (Ab-
prallen) nicht möglich. Um alle Kollisionsausgänge mit einer Direkten Numerischen
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Simulation vorhersagen zu können, ist die Erfassung des Luftfilms, der die Tropfen im
Fall von Bouncing trennt, notwendig. Eine Möglichkeit dazu ist eine Subgridskalen-
Modellierung der Filmströmung zwischen den Tropfen. Die Simulation viskoelasti-
scher Strömungen zeigt, dass Probleme mit der numerischen Stabilität zu einer
Limitierung der maximalen Auflösung führen. Diese Probleme lassen sich mögli-
cherweise mit einem anderen Diskretisierungsschema des Oldroyd-B Modells lösen
oder es muss eine Einfeldformulierung für den Spannungstensor hergeleitet werden,
welche die konsistente Behandlung der elastischen Spannungen an der Grenzfläche
ermöglicht.
Die mechanistische Modellierung von Tropfenkollisionen eröffnet die Möglichkeit,
den Ausgang von Tropfenkollisionen mit einfach lösbaren Gleichungen zu beschrei-
ben. Die in dieser Arbeit vorgestellten Erweiterungen erfassen den Einfluss der Vis-
kosität auf die Kollisionsdynamik. Eine Erweiterung des mechanistischen Modells
auf die Kollision ungleichgroßer Tropfen mit Versatz ist nötig, um das Modell zu
vervollständigen. Sobald diese Erweiterungen vorliegen, kann das mechanistische
Kollisionsmodell in Simulationen mit reduzierten Skalen wie Euler-Euler oder Euler-
Lagrange Simulationen eingesetzt werden und ermöglicht eine bessere Berücksich-
tigung der Kollisionen viskoser Tropfen in der Simulation eines gesamten Sprüh-
prozesses. Das Modell ist nicht auf ein Spray zur Herstellung partikulärer Produkte
beschränkt; auch die Simulation anderer Sprays, beispielsweise in einem Verbren-
nungsmotor, können mit dem Modell verbessert werden.
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A Paramter der Simulationen
Im Folgenden ist das Setup der wichtigsten Simulationen aufgeführt.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 1.2 · 10−3× 1.2 · 10−3× 0.6 · 10−3 m3
Auflösung 256× 256× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 3
Tropfendurchmesser 5.16 · 10−4 m
Geschwindigkeit 1.85 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 10−2 Pa s, ρ= 929 kg/m3
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 1.85 · 10−2 N/m
Tabelle A.1.: Setup der Simulation zur Validierung der Lamellenstabilisierung im Fall
einer symmetrischen Kollision; Kapitel 4.2.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 2.4 · 10−3× 2.4 · 10−3× 1.2 · 10−3 m3
Auflösung (maximal) 512× 512× 256
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 5.16 · 10−4 m, 5.16 · 10−4 m
Geschwindigkeit 1.85 m/s, 1.85 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 10−2 Pa s, ρ= 929 kg/m3
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 1.85 · 10−2 N/m
Stabilisierung aktiv 0.25 · 10−3 s < tstab < 3.0 · 10−3 s
Tabelle A.2.: Setup der Simulation zur Validierung der Lamellenstabilisierung im Fall
einer asymmetrischen Kollision, Konfiguration 1; Kapitel 4.3.
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Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 1.1 · 10−3× 1.1 · 10−3× 0.55 · 10−3 m3
Auflösung 512× 512× 256
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 3.56 · 10−4 m, 3.56 · 10−4 m
Geschwindigkeit 1.315 m/s, 1.315 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 2.18 · 10−3 Pa s, ρ= 763 kg/m3
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.66 · 10−5 Pa s, ρ= 1.25 kg/m3
Oberflächenspannung 2.65 · 10−2 N/m
Stabilisierung aktiv 0.36 · 10−3 s < tstab < 0.71 ·10−3 s
Tabelle A.3.: Setup der Simulation zur Validierung der Lamellenstabilisierung im Fall
einer asymmetrischen Kollision, Konfiguration 2; Kapitel 4.3.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 2.0 · 10−3× 2.0 · 10−3× 1.0 · 10−3 m3
Auflösung 256× 256× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 6
Tropfendurchmesser 7.1 · 10−4 m, 7.22 · 10−4 m
Geschwindigkeit 7.45 · 10−1 m/s, 7.45 · 10−1 m/s
Materialparameter disperse Phase η1 = 2.58 · 10
−3 Pa s, η2 = 6· 10−2 Pa s
ρ= 1033 kg/m3
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 6.28 · 10−2 N/m
Koaleszenzverzögerung 5.84 · 10−4 s
Tabelle A.4.: Setup der Simulation der Kollision eines hochviskosen mit einem nied-
rigviskosen Tropfen gleicher Größe; Kapitel 6.3.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 2.0 · 10−3× 2.0 · 10−3× 1.0 · 10−3 m3
Auflösung 256× 256× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 6
Tropfendurchmesser 7.06 · 10−4 m, 4.63 · 10−4 m
Geschwindigkeit 0.6 m/s, 2.22 m/s
Materialparameter disperse Phase η1 = 2.6 · 10
−3 Pa s, η2 = 6· 10−2 Pa s
ρ= 1033 kg/m3
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 6.28 · 10−2 N/m
Koaleszenzverzögerung 1.4 · 10−4 s
Tabelle A.5.: Setup der Simulation der Kollision eines hochviskosen und niedrigvis-
kosen Tropfens unterschiedlicher Größe; Kapitel 6.3.
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Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 1.5 · 10−3× 1.5 · 10−3× 0.75 · 10−3 m3
Auflösung 256× 256× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 3
Tropfendurchmesser 5.46 · 10−4 m
Geschwindigkeit 4.96 m/s
Materialparameter disperse Phase η0 = 1.02 · 10
−1 Pa s, ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase scherverdünnend, K = 6.69, n = 0.83
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 7.0 · 10−2 N/m
Tabelle A.6.: Setup der Simulation der zentralen Kollision scherverdünnender Trop-
fen; Kapitel 7.3.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 1.5 · 10−3× 1.5 · 10−3× 0.75 · 10−3 m3
Auflösung 256× 256× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 3
Tropfendurchmesser 5.46 · 10−4 m
Geschwindigkeit 4.96 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 5.4 · 10−2 Pa s, ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase newonsch
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 7.0 · 10−2 N/m
Tabelle A.7.: Setup der Simulation der zentralen Tropfenkollision mit effektiver Vis-
kosität; Kapitel 7.3.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 4.0 · 10−3× 4.0 · 10−3× 2.0 · 10−3 m3
Auflösung 512× 512× 256
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 5.46 · 10−2 m, 5.46 · 10−2 m
Geschwindigkeit 4.96 m/s, 4.96 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 1.02 · 10−1 Pa s, ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase scherverdünnend, K = 6.69, n = 0.83
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 7.0 · 10−2 N/m
Stabilisierung aktiv 0.16 · 10−3 s < tstab < 1.0 · 10−3 s
Tabelle A.8.: Setup der Simulation der dezentralen Kollision scherverdünnender
Tropfen mit einem Versatz von 0.25; Kapitel 7.4.
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Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 6.0 · 10−3× 6.0 · 10−3× 0.75 · 10−3 m3
Auflösung 512× 512× 64
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 5.46 · 10−2 m, 5.46 · 10−2 m
Geschwindigkeit 4.96 m/s, 4.96 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 1.02 · 10−1 Pa s, ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase scherverdünnend, K = 6.69, n = 0.83
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 7.0 · 10−2 N/m
Stabilisierung aktiv 1.4 · 10−4 s < tstab < 6.0 ·10−4 s
Tabelle A.9.: Setup der Simulation der dezentralen Kollision scherverdünnender
Tropfen mit einem Versatz von 0.5; Kapitel 7.4.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 5.0 · 10−3× 5.0 · 10−3× 1.25 · 10−3 m3
Auflösung 512× 512× 128
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 5.46 · 10−2 m, 5.46 · 10−2 m
Geschwindigkeit 4.96 m/s, 4.96 m/s
Materialparameter disperse Phase η= 1.02 · 10−1 Pa s, ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase scherverdünnend, K = 6.69, n = 0.83
Materialparameter kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 7.0 · 10−2 N/m
Stabilisierung aktiv 1.4 · 10−4 s < tstab < 3.2 ·10−4 s
Tabelle A.10.: Setup der Simulation der dezentralen Kollision scherverdünnender
Tropfen mit einem Versatz von 0.75; Kapitel 7.4.
Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 3.2 · 10−3× 1.6 · 10−3× 1.6 · 10−3 m3
Auflösung 64× 32× 32
Anzahl der Symmetrieebenen 3
Tropfendurchmesser 1 · 10−3 m
Geschwindigkeit 2 · 10−2 m/s
Materialparameter disperse Phase ηs = 5· 10
−4 Pa s, ηp = 5· 10−4 Pa s
λ1 = 0.005 s, λ2 = 0.05 s, λ3 = 0.5 s
ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase viskoelastisch
Kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 10−5 N/m
Tabelle A.11.: Parameter der Simulation der zentralen Kollision viskoelastischer
Tropfen. Die Indizes 1, 2, 3 entsprechen De = 0.1, 1 und 10; Kapi-
tel 8.2.
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Parameter Wert
Größe des Rechengebiets 6.4 · 10−3× 1.6 · 10−3× 3.2 · 10−3 m3
Auflösung 128× 32× 64
Anzahl der Symmetrieebenen 1
Tropfendurchmesser 1 · 10−3 m
Geschwindigkeit 2 · 10−3 m/s
Materialparameter disperse Phase ηs = 5· 10
−4 Pa s, ηp = 5· 10−4 Pa s
λ1 = 0.005 s, λ2 = 0.05 s, λ3 = 0.5 s
ρ= 1000 kg/m3
Rheologie disperse Phase viskoelastisch
Kontinuierliche Phase η= 1.8 · 10−5 Pa s, ρ= 1.2 kg/m3
Oberflächenspannung 10−5 N/m
Tabelle A.12.: Parameter der Simulation der dezentralen Kollision viskoelastischer
Tropfen. Die Indizes 1, 2, 3 entsprechen De = 0.1, 1 und 10; Kapi-
tel 8.2.
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